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简介 与 简单 计算 、MATLAB 作 图 、 非 线性 方程 求解 、 
课 、 常 微分 方程 与 方程 组 的 求解 、 插 值 、 数 值 积 分 与 数值 微分 、 最 优化 、 非 线性 方 
呈 线 拟 合 、 数 据 分 析 十 一 个 专题 构成 ,在 内 容 上 一 方面 讲述 解决 上 述 问 
 ， 使 得 读者 做 到 知 其 然 亦 知 其 所 以 然 ， 另 一 方面 讲述 如 何 使 用 MAT- 


线性 方程 组 求 





































































































LAB 中 的 各 种 函数 来 解决 上 述 问题 而 不 需要 读者 自行 编写 程序 代码 。 此 外 在 每 个 


专题 中 均 附带 
| 
学 计算 、 复 杂 





反应 速率 、 短 



























































这 些 问 题 长 基 














案 。 从 创新 性 
数值 积分 和 数 





























若干 实例 ， 如 根据 离散 的 反应 物 浓 度 - 时 间 关 系数 据 求 解 任 意 时 刻 的 
j 己 有 的 实验 数据 估计 出 未 知 的 实验 数据 、 复 杂 反 应 体系 的 化 学 动力 
体系 化 学 平衡 的 计算 、 溶 液 的 pH 值 的 计算 和 确定 电位 滴定 终点 等 。 
困扰 着 广大 化 学 工作 者 ， 而 本 书 给 出 了 这 些 问题 较为 圆满 的 解决 方 
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作者 在 使 
数 来 解决 科学 计算 问题 ， 作 者 认为 在 茶 些 科学 计算 问题 中 
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的 函数 能 更 有 效 、 更 方便 地 解决 这 些 科 学 计算 问题 。 因 此 在 这 些 专题 中 ， 作 者 给 出 
了 自 编 的 函数 及 程序 代码 ， 供 读者 在 实践 中 使 用 。 虽 然 使 
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能 够 基本 解决 读者 在 化 学 实践 中 遇 到 的 各 利 
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析 问 题 而 不 需要 读者 亲自 去 编程 ， 但 作者 仍然 竭力 建议 读者 学 习 利 用 MATLAB 编制 
程序 来 解决 各 种 问题 的 知识 与 方法 。 因 为 现实 问题 千变万化 ， 如 果 仅 仅 会 使 用 一 些 臣 
有 函数 ， 那 么 势必 造成 读者 在 面 对 新 的 问题 时 束手无策 。 只 有 学 会 编制 MATLAB 程 
序 ， 利 用 流程 控制 语句 和 其 它 语句 将 MATLAB 的 固有 函数 和 自 编 函数 组 合 起 来 ， 
才能 充分 发 挥 MATLAB 的 能 力 ， 从 而 极 大 地 拓展 读者 使 用 MATLAB 解决 在 化 学 
实践 中 遇 到 的 各 种 问题 的 能 力 。 
欢迎 广大 读者 来 函 ， 与 作者 就 MATLAB 在 化 学 中 的 应 用 进行 广泛 、 深 入 的 交 
流 ! 作者 上 -mail: triace@163. com 。 
于 作者 水 平 有 限 ， 本 书 必然 存在 种 种 不 足 之 处 ， 有 恳请 读者 批评 指正 ! 
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.1.1 不 动 点 欠 代 法 与 维 格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 pp 
.1.3 toots 男 数 
营 币 从 访 程 前 初 种 衣着 生生 生生 全 
本 
了 反 应 各 物质 浓度 与 时 间 的 关系 曲线 站 pp 


3.3.2 串联 反应 各 物质 浓度 与 时 间 的 关系 曲线 pp 
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矛盾 线性 方程 组 
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4.2.2 函 数 在 ?7 


AS 
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IO 



































4.2.1 闭 区 间 内 单 峰 连续 函数 的 最 小 值 上 二 pe 
形 闭 区 域内 的 最 大 值 点 pp 
4.2.3 平方 和 形式 的 函数 的 最 小 值 点 





























4.3.2 HPO 溶液 中 各 种 离子 浓度 的 大 小 pp 

















5.1.1 拉 格 朗 日 插值 
5.1.2 分 段 低 次 插值 
5.1.3 山 丘 基 样 条 插值 
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有 具有 明确 解析 式 的 函数 的 微分 与 积 
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数据 点 的 平均 值 、 标 准 差 与 置信 区 闻 pe 
假设 检验 pe 


























光 

D 

5 离散 数据 点 表达 的 函数 的 微分 或 积分 
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下 庞杂 的 MATLAB 函 ; 
此 本 章 将 介绍 M 















































中 遇 到 的 各 种 科学 计算 





























在 线 帮 助 ， 独 立 















































MATLAB 的 安装 





上 算 机 极其 普及 ， 读 者 对 应 用 软件 











仅 提 及 安装 MATLAB 时 
MATLAB 本 






































有 特定 功能 的 MATLAB 函 
LAB 的 统计 学 工 























箱包 含 一 


与 价 单 计算 





























面向 科学 计算 


























义 是 功能 
介绍 的 各 利 
页 利 运行 。 

上 理 功 能 非常 全 面 ， 内 容 了 


学 计算 功能 。 医 
匀 能 在 MATLAB7.0 环境 
学 计算 、 作 图 、 数 寺 
而 详细 的 了 解 MATL 











的 各 种 


























不 能 
ATLAB 下 了 芭 翌 




















件 和 语言 。 用 





轿 内 较为 流 和 MATLAB6.5 和 
雪 完 善 的 版 本 ， 但 MATLAB7.0 
函数 和 代码 以 MATLAB7.0 






































富 而 庞杂 。 如 果 
功能 ， 会 使 得 读者 只 见 树木 、 
能 使 读者 熟练 掌握 MATLAB 的 






















































































容 为 基础 ， 通 过 查 
也 解决 遇 到 的 新 问题 。 





















































的 硬盘 空 折 
































读者 最 需要 注意 的 部 分 。 

体 和 数 十 个 MATLAB 工 
、 运 算 符 和 基本 函数 ， 可 以 毫 不 夸张 革 

RN 





讲 的 内 容 ， 就 能 够 使 
数据 处 理 问 题 。 
[ 它 MATLAB 的 资料 或 通 



































组 专门 处 理 妆 
展 ， 它 们 需要 在 MATLAB 本 体 的 支持 
对 于 MATLAB7.0 而 言 ， 如 果 把 MATLAB 本 体 和 数 1{ 
MATLAB 本 体 是 非 








自然 ， 





MATLAB 的 几 十 个 





事实 上 ， 我 们 只 需 



































mization Toolbox) 、 


箱 全 部 安 3 














般 包 括 统 计 学 工具 箱 






































仿 微 分 方程 了 


十 问题 的 函数 。 





重要 的 内 容 ， 读 者 掌握 














MATLAB 解 











如 遇 到 新 的 问题 








过 MATLAB 的 


的 安装 都 比较 熟悉 ， 因 此 ， 本 部 分 





具 箱 组 成 。MATLAB 本 体 包 











也 说 ， 仅 仅 使 


村 MATLAB 本 




















届 处 理 任 务 。 每 个 MATLAB 工具 箱 是 
数 的 集合 ， 人 











和 王 务 ， 如 MAT- 
MATLAB 工具 箱 是 
































的 作用 。 

































































装 不 可 和 ， 但 我 们 不 必 将 











省 〈Statistics Toolbox) 、 


要 安装 最 常用 的 MAT- 


最 优化 工具 箱 (OPpti- 
[有 具 箱 (Partial Differential Equation Toolbox) 、 














MATLAB 与 化 学 一 一 作 





图 、 计 算 与 数据 处 理 





曲线 拟 合 工 





























县 箱 (Curve Fitting Toolbox)、 遗 传 算 法 工 














Direct Search Toolbox)、 样 条 函数 工具 箱 〈(Spline Toolbox) 。 
选择 安装 这 些 工具 箱 的 步骤 如 下 。 





行 ， 将 会 日 


前 面 的 单 选 框 〈《 〇 )， 进 行 自 
用 鼠标 点 击 
夹 ” 选 择 窗 





了 = 上 人 Trisfa 

















8 现 “ 安 装 关 型 ” 窗 




















， 见 图 





1TIationm IT7DE 


MATIILAB 
SIMULINK 


在 执行 MATLAB 安装 程序 ， 输 入 安装 序列 号 后 ， 按 照 
1-1， 在 此 处 ， 应 该 用 





， 见 图 





“Custom” 前 面 的 单 选 框 后 ， 
1-2， 在 这 个 窗口 ， 

















人 Typical 


点 击 next， 就 进入 了 
可 以 指定 将 MATLAB 安装 在 哪个 


安装 


鼠标 点 击 


























Installs 引 yourlicensed products using default settingsS. 


Specify walues for all installation options. 





5 上 Produmct amd Folder Selectzo 


SIMULINK 
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四 有 The MathWorks 
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1-2 


Select destination folder for installation- 


CaMATLAB? 


Browse .… 





FSelect products to install 
MATLAB 

Simulink 
Aerospace Blockset 
Bioinformatics Toolbox 
CDMA Reference Blockset 
Communications Blockset 
Communications Toolbox 
Control System Toolbox 
Curve Fitting Toolbox 


一 。 


Space available: 14864 局 


“产品 和 文件 夹 











力图 略图 力图 同 图 园 














Space required 2342 风 








具 箱 〈Genetic Algorithm 


程序 的 提示 依次 执 


“Custom? 


“产品 和 文件 
目录 下 ， 
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安装 哪些 工具 箱 。 在 该 窗口 的 最 上 方 的 长 矩形 框 内 ， 可 以 输入 MATLAB 的 安装 文 
件 夹 ， 也 可 以 点 击 旁 边 的 “Browse” 按 钮 ， 选 择 希望 的 MATLAB 安装 文件 夹 。 在 
该 窗口 下 方 的 大 矩形 框 内 ， 可 以 选择 需要 安装 的 工具 箱 ， 方 法 是 用 鼠标 点 击 每 个 产 
品 〈 包 括 MATLAB 本 体 和 数 十 个 MATLAB 工具 箱 ) 前 面 的 复 选 框 〈 口 )， 在 复 
选 框 〈 口 ) 里 打上 对 勾 (V)， 如 此 ， 该 复 选 框 〈 口 ) 对 应 的 产品 将 被 选择 ， 会 安 
装 到 硬盘 ， 如 果 不 希 望 某 工 具 箱 被 安装 ， Re 打上 对 匀 ， 
这 时 只 需 用 鼠标 点 击 该 复 选 框 ， 则 该 复 选 框 里 的 对 色 将 被 去 掩 ， 该 工具 箱 将 不 会 被 
安装 。 


1.2 一 个 简单 的 计算 实例 


运行 MATLAB 后 ， 将 看 到 MATLAB 的 界面 ， 见 图 1-3。 
在 这 个 界面 里 ， 最 重要 的 是 右面 的 “Command Window” 窗 口 ， 在 右面 的 
“Command Window” 窗 口 可 以 输入 各 种 函数 和 语句 ， 进 行 化 学 计算 、 作 图 和 数据 
处 理 。 

假如 我 们 需要 计算 : 欲 配 制 0.02000mol/L 的 K:CrszOy 标准 溶液 250mL， 应 称 
取 K:CrzO,， 多 少 殉 ? 

为 了 完成 计算 ， 需 要 在 MATLAB 的 “Command Window” 窗口 依次 输入 图 1-4 
所 示 语 句 。 
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口 熙 | 贡生 多 忆 避 | 租 晤 | ?curentprectory :matlabzowork v 


Shortcuts 加 Howto add 加 whats New 














站 X | HE 


白 诈 胃 驴 加 咯 


上 al Files 
acid_yalue.m 
B.m 
B to_Slm 
疡 cyclone_p.asy 


属 -vrlnnao_n m 

















图 1-3 MATLAB 的 运行 界 














MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 











计算 与 数据 处 理 





MATLAB 将 给 日 


后 可 以 参加 各 种 运算 。MATLAB 的 变量 名 上 


头 。 


其 作 月 
MATLAB 中 代表 除 号 。 请 尘 
丙 个 语句 在 本 质 上 是 一 样 的 ， 作 月 
有 分 号 (;) 后 





区 别 ， 这 有 
就 是 前 一 个 语句 后 面 
句 ，MATLAB 仅仅 将 数值 赋 


File Edit Jebug Jesktop 


口 确 | % 检 条 心 











白 奈 项 岛国 咯 


上 Files Fie 





Window Help 


得 上 晤 归 curentpirectory | :wmatlabyowork 


站 X | [JE 天 


Type To get statted，select 也 ITLAB Help or Demos from the Help menu。 


强 Howtio Add 加 whats New 





国 acid_value.m ML-file ] 区 
ML-file ] >> 了 肪 294. 2| % 输 入 K2Cr 


>> C=0.02000; 。 % 利 入 K2C 
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Mr-fle 
ASY File 
cyclone_p.m ML-file 
三 和 


>>》 太 250) 和 





Currert Diectory | Worespece 





CIE3aT 


及 294. 2;，% 攻 六 K2Cr207 的 
C=0. 02000 ，%j 


了 于 294. 2 % 和 1 和 人 K2C 
C=0.02000;， 入 
TE250:%i 人 KE2Cr2 


E 





每 输入 一 行 ， 裔 











图 1-4 MATLAB 的 计算 结果 


加 车， 然后 输入 下 一 行 。 


最 后 计算 结果 ， 见 图 1-4。 





双 大 于 号 〈 斑 ) 是 MATLAB 的 提示 符 ， 
大 于 号 〈 斑 ) 时 ， 表 示 MATLAB 处 于 等 待 状态 ， 准 备 执行 计 算 任 务 。M、C、V 
和 7 既是 变量 ， 又 是 变量 名 ， 代 表 实 际 问题 中 某 个 物理 量 ， 它 们 能 够 被 赋值 ， 赋 值 





如 71 、ao、 人 人 





























依次 输入 完 上 述 语句 ， 最 后 敲 回 车 ， 





当 “Command Window” 窗 口 出现 双 

























































































字母 、 数 字 和 下 划 线 组 成 ， 由 字母 打 





_] 、acid _malve 等 都 是 合法 变量 名 。 等 号 (= 王 ) 是 赋值 号 ， 
日 是 将 一 定数 值 赋 给 变量 。 星 号 (+) 在 MAILAB 中 代表 乘 号 ， 斜 枉 〈/) 在 
E 意 语 句 “M= 王 294.2;” 和 “m=C #V/1000 * M?” 的 
月 是 把 一 定 的 数值 赋 给 指定 变量 。 其 区 别 
面 一 个 语句 没有 分 号 ， 对 于 加 有 分 号 的 赋值 语 
给 指定 变量 而 不 执行 其 它 操作 ， 对 于 没有 分 号 的 赋值 
































语句 ，MATLAB 不 仅 执行 赋值 操作 ， 而 且 还 会 输出 被 赋值 变量 的 数值 .%% 是 MAT- 


LAB 的 注释 符号 ， 在 注释 符号 后 面 可 以 输入 各 种 说 明 性 文本 。 狼 连同 说 明 性 文字 通 


篆 月 








昌 在 MATLAB 的 一 条 语句 后 面 或 某 一 函数 的 开头 ， 说 明 语 名 或 函数 的 作用 。 因 























为 人 总 有 遗忘 性 ， 对 于 自己 编 的 程序 或 函数 ， 


或 程序 的 作用 

















的 习惯 。 
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、 如 何 使 月 











在 过 了 较 长 一 段 时 间 后 就 会 忘记 函数 














明和 为 什么 这 么 编 。 因 此 使 用 注释 符号 加 说 明文 本 是 个 良好 











MATLAB 简介 与 简单 计算 











1.3 矩阵 与 稀 量 的 定义 
























































































































































































































































































































































六 a 一 [1264;35978;9412]j 



































辐 大 >. 二 

















SS 


1 2 6 14 
a 王 5 9 7 8 
9 4 1 2 
或 ， 
1 2 6 14 
a 王 5 9 7 8 
os 从 
向 量 是 只 有 一 行 或 
和 矩阵 定义 的 间 
5] 或 a=[L1，3，9，5]。 
3 
列 向 量 0 一 





9 





六 a 一 [1395] 
aa 一 ] 3 9 5 
闵 b=[3;，7;，1;9] 


列 的 入 





巨 阵 ， 








规则 来 定义 。 如 行 向 量 a=(1395) 在 MATLAB 中 












































MATLAB 的 特点 之 一 就 是 能 够 直接 操作 挎 阵 ， 这 是 MATLAB 在 科学 计算 方 
极 大 优势 的 原因 之 一 。 和 矩阵 是 二 维 数 据 结构 ， 具 有 行 和 列 的 维度 。 向 量 
《包括 行 向 量 和 列 向 量 ) 以 及 数 ， 可 以 看 做 矩阵 的 特殊 情形 或 退化 情形 
我 们 首先 需要 知道 的 是 ,在 MATLAB 中 如 何 定 义 一 个 矩阵 
] 2 6 4 
考虑 一 个 3 行 4 列 的 矩阵 a 一 5 9 7 8 
9 1 2 
MATLAB 中 ， 用 分 号 “;” 来 分 开 抢 阵 的 各 行 ， 用 空格 或 逗号 〈,) 来 区 分 拢 
阵 的 各 列 ， 不 管 是 任何 和 矩阵， 我 们 可 以 直接 按 行 方式 输入 每 个 元 素 : 同一 行 中 的 元 素 
3 逗号 〈,) 或 者 用 空格 符 来 分 了 喇 ， 且 空格 个 数 不 限 ; 不 同 的 行 用 分 号 〈;) 分 隔 。 所 
元 素 处 于 一 方 括号 ([]j]) 内 。 因 此 3 行 4 列 的 矩阵 < 在 MATLAB 中 定义 : 
a 一 [1264; 5978;9412] 或 as=[L1，2，6，4; 5，9，7，8; 9，4，1，2j 
在 MATLAB 中 定义 矩阵 4 及 运行 结果 如 下 : 





因此 回 量 在 MATLAB 

















人 
在 MATLAB 中 定义 为 b=L3; 7;1; 9]。 











在 MATLAB 中 定义 行 向 量 < 和 列 向 量 及 运行 结果 如 下 : 


P 的 定义 完全 遵照 
定义 为 a=[139 





MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 






































3 
7 
b 王 
] 
9 
接 下 来 我 们 要 谈 一 谈 如 何 快 速 定 义 一 类 特殊 的 向 量 ， 这 些 向 量 的 各 个 分 量 依次 
构成 了 一 个 等 差 数列 。 如 行 向 量 训 (1357911) 如 何 快速 定义 ? 这 个 行 向 量 的 各 
分 量 依 次 构成 了 首 项 为 1， 人 公差 为 2， 末 项 为 11 的 等 差 数 列 。MATLAB 采用 冒号 





























算 符 〈:) 来 定义 这 类 特殊 行 向 量 。 在 MATLAB 环境 输入 如 下 语句 : 












































六 p 王 1:2:11 

敲 回 车 ， 和 运行 该 语句 ， 得 到 

p=l1 3 5 7 9 1 

因此 ， 我 们 看 出 ,在 MATLAB 中 快速 定义 这 类 行 向 量 ， 要 知道 向 量 的 第 一 个 分 





























量 ， 分 量 公差 ， 向 量 的 最 后 一 个 分 量 ， 然 后 通过 冒号 算 符 〈:)， 将 要 定义 的 向 量 写作 
向 量 的 第 一 个 分 量 :分 量 的 公差 :向 量 的 最 后 一 个 分 量 









































































































































如 果 分 量 的 公差 为 1， 在 骨 号 算 符 〈:) 连接 的 向 量 书写 格式 中 ， 公 差 1 可 以 省 
略 ， 那 么 要 定义 的 向 量 写作 : 





句 量 的 第 一 个 分 量 : 向 量 的 最 后 一 个 分 量 









































如 在 MATLAB 中 输入 语句 : 
六 p 一 2:6 
可 车 ， 得 到 

5 6 
































4 
那么 对 于 各 分 量 构成 了 一 个 等 差 数 列 的 列 向 量 ， 该 如 何 定义 呢 ? 可 以 先 用 冒号 
算 符 〈:) 获得 一 个 各 分 量 构成 一 个 等 差 数 列 的 行 向 量 ， 然 后 利用 MATLAB 的 矩阵 
转 置 算 符 〈)? 将 行 向 量 转换 为 列 向 量 。 
如 打算 定义 如 下 列 向 量 : 














































































































1 
4 
0 一 
7 
10 
可 在 MATLAB 中 输入 如 下 语句 ， 
六 b 王 1:3:10 
六 b 王 b' 
敲 回 车 ， 得 : 
1 
44 
三 
7 
10 


时 芝 
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从 另外 一 个 角度 看 ， 形 如 a:d:pb 格式 的 行 向 量 实际 是 由 下 面 分 量 依次 构成 的 行 












































村 
j 








a、a 十 d、a 十 2d4、… 、a 十 (Cn 一 1)d、a 十 nd、 

当 d 盖 0 时 ， 如 果 a 十 nd>b，a:d:b 格式 的 行 向 量 实际 是 [La a 十 da 十 2d…a 十 Cn 一 
1)dj]， 如 果 a 十 nd=b，a:d:b 格式 的 行 向 量 才 是 (aa 十 da 十 2d4…b)。 同 样 ， 当 qd<0 
时 ， 如 果 a+Tnd<b，a:d:b 格式 的 行 向 量 实际 是 La a 十 da 十 2d…a 十 (Cn 一 1)d]， 如 
果 a 二 nd=b，a:d:b 格式 的 行 向 量 才 是 (Ca ada 十 2d…b)。 

考察 语句 ， 

这 mm 一 1:2:10 

敲 回 车 ， 得 到 ; 

m=-l1 357 9 

考察 语句 : 

之 hn 王 10: 一 2:1 

敲 回 车 ， 得 到 : 

n 一 10 8 6 4 2 

我 们 来 看 一 种 有 趣 的 情形 ， 比 如 在 MATLAB 中 输入 : 

福 p 一 2:3:1] 

向 量 妨 会 等 于 什么 。 根 据 我 们 上 面 提 到 的 规则 ， 甚 至 向 量 娟 的 第 一 个 分 量 2 也 
不 应 该 包括 在 向 量 尹 中， 似乎 向 量 尹 不 应 该 包含 任何 一 个 分 量 。 这 样 的 向 量 存 在 
吗 ? 存在 ， 在 MATLAB 中 这 种 特殊 不 包含 任何 分 量 的 向 量 称 为 空 向 量 。 那 么 上 述 
的 向 量 户 是 空 向 量 吗 ? 我 们 不 妨 亲 自在 MATLAB 中 验证 一 下 。 和 输入 上 述 语句 后 ， 
敲 回 车 ， 得 到 

p 一 Empty matrix: 1-by-0 

MATLAB 显示 丸 是 一 个 1 行 0 列 的 空 矩阵 ， 实 际 就 是 个 空 行 向 量 。 

同样 ， 对 于 语句 : 

之 q 二 5: 一 2:9 

殴 回 车 ， 得 到 : 

d 王 Empty matrix:1-by-0 
9 也 是 一 个 1 行 0 列 的 空 矩 阵 ， 实 际 上 也 就 是 空 行 向 量 。 
因此 ， 对 于 形 如 a:d:b 格式 的 行 向 量 ， 当 d>0 时 ， 如 果 a>b， 那么 该 向 量 实际 
是 个 空 向 量 。 当 d<0 时， 如果 a<b， 那 么 该 向 量 实 际 也 是 个 空 向 量 。 
下 面 介 绍 几 种 特殊 矩阵 的 生成 方法 。 
空 所 阵 : 不 包含 任何 元 素 的 矩阵 
空 失 阵 在 MATLAB 中 用 [ 表示， 如 下 的 语句 可 以 让 变量 a 代表 空 外 
六 a 一 | 
敲 回 车 ， 得 到 : 






















































































SN 
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阵 : 
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零 矩 阵 : 所 有 元 素 都 是 整数 0 的 矩阵 。 
零 矩 阵 使 用 MATLAB 的 zeros 函数 生成 ， 比 如 希望 生成 一 个 2 行 3 列 的 零 匀 
阵 20， 则 输入 如 下 MATLAB 语句 : 

六 b 王 zeros(2 ,3) 

敲 回 车 ， 得 到 : 























TIT 






























































0 0 0 
巧 三 
0 0 0 
全 1 德 阵 : 所 有 元 素 都 是 1 的 矩阵 。 
全 1 和 矩阵 使 用 MATLAB 的 ones 函数 生成 ， 比 如 希望 生成 一 个 2 行 3 列 的 全 1 

















和 矩阵 0， 则 输入 如 下 MATLAB 语句 : 
福 b 二 ones(2 ,3) 
敲 回 车 ， 结 果 如 下 

1 1 1 






































单位 矩阵 : 对 角 线 元 素 是 1， 其 余 元 素 是 0 的 矩阵 。 
单位 矩阵 都 是 方 阵 。MATLAB 中 生成 单位 矩阵 的 函数 是 eye， 如 希望 生成 一 
个 3 行 3 列 的 单位 矩阵 2， 则 输入 如 下 MATLAB 语句 : 
六 b 一 eye(3) 
敲 回 车 ， 得 到 





















































请 呈 
人 


1.4 和 矩阵 合并 


MATLAB 允许 将 若干 小 矩阵 合并 为 一 个 更 大 的 矩阵， 这 些小 矩阵 从 表 观 上 就 
像 普 通 的 矩阵 元 素 一 样 ， 通 过 空格 或 逗号 〈,) 来 区 分 列 ， 通 过 分 号 〈;) 来 区 分 
行 ， 这 些小 矩阵 通过 空格 或 有 逗 号 和 分 号 连接 为 一 个 大 和 挎 阵 。 能 够 合并 为 一 个 大 乞 阵 









































































































































的 各 个 小 矩阵 ， 它 们 的 行 数 和 列 数 必 须 符 合 一 定 的 数量 关系 。 
假设 小 矩阵 A， 妃 ，C， 呈 可 以 合并 成 一 个 大 矩阵 M， 如 下 : 
A 了 
M 一 
C 记 





那么 ， 和 矩阵 A 的 行 数 必须 和 和 扼 阵 吾 的 行 数 相等 ， 移 阵 C 的 行 数 必 须 和 和 拖 阵 姜 
的 行 数 相 等 ;和 矩阵 A 的 列 数 必须 和 和 抢 阵 C 的 列 数 相 等 ， 和 矩阵 召 的 列 数 必须 和 和 矩阵 
的 列 数 相 等 。 




















TUI 
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上 述 矩 阵 合 并 ， 写 成 MATLAB 语句 就 是 : 

M=LAB; CD] 或 M=LA，B;， C，Dj 

当然 ， 既 然 矩 阵 A 的 行 数 必须 和 矩阵 召 的 行 数 相等 ， A 和 器 也 可 以 合并 为 一 
个 大 矩阵 LA B]j， 由 于 和 抢 阵 A 的 列 数 必须 和 和 抢 阵 C 的 列 数 相等 , A 和 C 可 以 合 # 
为 大 矩阵 LA;， C]。 


1.5 引用 矩阵 中 的 元 素 与 卸 阵 块 


在 了 解 和 矩阵 和 向 量 如 何 定义 、 如 何 进行 合并 后 ， 接 着 我 们 需要 知道 的 是 如 何 引 
j 算 阵 或 向 量 中 的 某 一 个 元 素 。 





























































































































11 32 54 
考虑 矩阵 a 一 61 28 10 

34 56 21 
如 果 想 将 符 阵 a 中 的 元 素 10 赋 给 变量 2， 该 如 何 做 昵 ? 因为 元 素 10 在 位 于 和 拢 


























阵 a 的 第 2 行 ,第 3 列 ， 所 以 ， 写 下 如 下 的 MATLAB 的 语句 : 
六 b 一 a(2,3) 
敲 回 车 ， 得 到 









































对 于 一 个 行 向 量 =[238910]， 如 果 想 将 向 量 之 中 的 分 量 8 赋值 给 变量 9， 
该 怎么 做 昵 ? 根据 上 面 引 用 矩阵 元 素 的 例子 ， 由 于 8 是 向 量 妃 的 第 3 个 分 量 ， 下 国 


的 语句 当然 是 对 的 。 


椰 " 


















































































































































之 9 一 p(1,3) 

殴 回 车 ， 得 到 : 

q 一 8 

然而 ， 对 于 向 量 来 说 ， 更 简洁 的 引用 方法 是 : 
福 q9 二 p(3) 

节 回 车 ， 得 到 : 

qd 一 8 





























现在 我 们 来 学 习 抢 阵 块 的 引用 与 赋值 。 所 谓 抢 阵 块 是 一 个 抢 阵 的 某 个 矩形 部 
分 ， 一 个 矩阵 的 某 一 行 或 某 一 列 是 矩阵 块 的 特殊 情形 。 我 们 看 一 下 如 何 把 一 个 矩阵 
的 某 个 矩阵 块 整体 提取 出 来 然后 赋值 给 某 个 变量 。 

1 2 3 4 5 
6 7 8 9 10 
考虑 矩阵 c=11A 2 13 14N5 
16\N7 18 1920 
21 22 23 24 25 
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如 果 打 算 将 拢 














名 潭 睡 


轩 册 


就 成 为 一 个 行 向 量 
六 b 王 a(2,1:5) 






































阵 4 中 用 李 圆 圈 住 的 矩形 块 整 体 提 取出 来 ， 赋 值 给 另外 一 个 变 


























该 如 何 做 呢 ? 通过 观察 ， 可 以 看 出 该 窍 形 块 对 于 该 矩阵 来 说 ， 在 行 的 方向 









































第 3、4 行 ， 在 列 的 方向 属于 第 2、3、4 列 ， 因 此 可 写 下 下 面 的 MATLAB 的 

















六 b 王 a(3:4,2:4) 





项 回 车 ， 得 到 














12 13 14 
18 19 





17 
请 注意 ， 如 下 的 语句 : 


六 b 一 a([3 4],[2 3 4]) 
敲 回 车 ， 也 可 以 得 到 相同 的 结果 。 
如 果 我 们 想 把 矩阵 4 的 整个 第 2 行 赋值 给 变量 02， 自然 ,经 过 赋值 后 ， 变 量 8 











项 回 车 ， 得 到 
b= 王 6 7 8 




















六 b 王 a(2，,:) 
散 回 车 ， 得 到 
b 王 6 8 














六 c 一 a(:，3) 
人 藤 回 车 ， 得 到 





23 





























。 依 据 上 面 的 例子 ，MATLAB 语句 如 下 : 











9 ”410 
因为 是 引用 和 托 阵 4 的 整 行 元 素 ， 因 此 下 面 的 语句 更 简洁 ， 更 ? 








卉 









































JTJ/ 





7 9 10 
如 果 想 整体 提取 和 殉 阵 < 的 第 3 列 ， 然 后 赋值 给 变量 c， 则 MATLAB 语句 如 下 : 




















1.6 和 扎 阵 元 素 与 所 阵 块 的 赋值 


如 果 想 给 矩阵 里 的 某 个 元 素 或 向 量 中 的 某 个 分 量 赋 值 ， 该 如 何 去 做 呢 ? 假设 有 


























一 2 行 3 列 的 零 矩 阵 c， 想 将 零 矩 阵 c 的 第 1 行 第 2 列 的 元 素 重 新 赋值 为 1， 输 入 如 
下 MATLAB 语句 ; 


10 


之 c 二 Zerfos(2， 


Lo 人 2 研 | 





号 
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局 口 车 ， 得 到 
0 1 0 
ceE 
0 0 0 
假设 向 量 2 是 含有 6 个 分 量 都 是 1 的 行 向 现在 想 把 向 量 2 的 第 3 个 分 量 的 











值 改 为 2， 实 现 此 操作 的 MATLAB 语句 如 下 : 


六 bb 一 ones(1,6); 
2 EL 
福 b 


敲 回 车 ， 得 到 
b=l1 12111 
当然 ， 下 列 语句 也 是 对 的 ， 而 且 更 简洁 








ESS 吉 古人 天 
之 b(3) 三 2; 
福 b 


敲 回 车 ， 得 到 
b=l1 1 2 1 1 1 


























接着 我 们 谈 谈 和 矩阵 内 部 的 矩阵 块 的 赋值 问题 。 仍 然 以 矩阵 a 为 例 : 





瑟 





1 2 3 4 5 
6 7 8 9 1 
一 11 必 
16 15 2 
21 22 23 24 25 






































假如 想 把 拢 
么 MATLAB 语句 如 下 : 














六 b 王 zeros(2,3); 
之 a(3:4,2:4) 王 b; 
之 a 


敲 回 车 ， 得 到 





1 2 3 4 5 
6 7 8 9 10 
a 一 1]1 0 0 0 15 
16 0 0 0 20 


21 22 23 24 25 
请 注意 ， 如 下 的 语句 : 























FE 4a 中 用 椭圆 阁 起 来 的 矩阵 块 用 


个 2 行 3 列 零 匀 


E 阵 2 去 替换 ， 那 








工 
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语 在 


六 b 王 zeros(2 ,3); 
2 人 3 全 司 2 3 更 吉 放 二 ， 
之 a 








敲 回 车 ， 也 可 以 得 到 相同 结果 。 
要 把 矩阵 & 的 第 2 行 的 所 有 元 素 个 1 行 5 列 的 全 1 向 量 去 替换 ，MATLAB 












































万 句 如 下 : 


ER 和 放 
之 a(2,:) 王 bi; 
之 a 


敲 回 车 ， 得 到 结果 : 





16 17 18 19 20 
21 22 23 24 25 
下 述 语句 也 可 以 得 到 与 上 面 语 名 相同 的 结果 ， 只 是 不 如 上 面 的 语句 简洁 : 









































六 bb 一 ones(1,5); 
光 天 人 2 必 J 研 | 喇 
祖 a 











可 


如 果 要 把 抢 阵 a 的 第 3 列 的 元 素 用 一 个 5 行列 的 全 1 列 向 量 去 蔡 换 ，MAT- 



































LAB 语句 如 下 : 


I2 


EDEE OASSQ5 有三 
之 a(0: 3) 王 b; 
之 a 





痪 回 车 ， 得 到 














16 17 1 19 20 
21 22 1 24 25 
同样 ， 下 述 语句 也 可 以 得 到 与 上 面 语句 相同 的 结果 : 























第 1 章 MATLAB 简介 与 简单 计算 








六 b= 一 ones(5 ,1); 
之 a(1:5,3) 王 by; 
之 a 


1.7 和 挎 阵 运 算 与 函数 














对 于 任何 一 种 软件 或 语言 ， 熟 练 使 














么 ， 能 够 对 该 对 象 执 行 什么 样 的 操作 。 负 


























j 的 前 提 是 知道 该 软件 或 语言 处 理 对 
Word 以 文字 为 处 理 对 象 ， 能 对 文 
设置 字号 、 字 体 和 颜色 等 操作 。Photoshop 以 各 种 图 像 文件 为 操作 对 象 ， 可 已 




















种 格式 的 图 像 进行 修剪 、 缩 放 和 旋转 等 操作 。MATLAB 以 矩阵 作为 基本 操 





《向 量 和 数字 是 符 阵 的 退化 情形 )， 能 够 对 和 矩阵 进行 加 、 减 、 乘 、 除 、 乘 方 、 
































求 逆 、 取 指数 、 对 数 、 正 弦 等 各 种 数学 函数 的 操作 。 











其 它 高 级 计算 机 语言 一 般 不 能 直接 对 


























序 或 函数 来 实现 。 而 MATLAB 可 以 直接 对 惩 阵 完成 各 种 运算 。 




















从 线性 代数 的 知识 中 可 以 知道 ， 两 个 
循 一 定 的 规则 ， 有 关 规 则 读者 可 以 参考 各 种 线性 代数 教材 。 MATLAB 中 上 拖 









































减 运 算 和 乘法 运算 分 别 用 加 号 〈 十 )、 减 号 (一 )、 星 号 〈*# ) 实现 。 


1 2 3 7 
考虑 矩阵 < 一 和 和 矩阵 0 一 
4 5 6 6 

















ya TT2350 
| 
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窍 阵 & 与 扎 阵 2 的 加 法 和 减法 在 MATLAB 中 的 表达 是 : 





9 


世 


口 





之 c_plus 王 a 十 b; % 和 矩阵 加 法 
之 c_minus 王 a 一 b; %% 和 矩阵 减法 
之 c_plus 


之 c_ minus 





























敲 回 车 ， 得 到 
j 8 10 12 
C us 一 
10 9 11 
一 6 一 6 一 6 
c_ minus 一 
人 1 1 
7 6 
考虑 怎 阵 < 一 人 4 
9 海 


法 
并 

















作 对 
转 置 、 





和 矩 阵 进 行 各 种 运算 ， 需 要 编制 特定 的 子 程 


矩阵 之 间 存 在 加 减 运 算 和 乘法 运算 ， 且 道 


阵 的 加 
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娃 “ 


矩阵 a 与 矩阵 























的 乘法 在 MATLAB 中 的 表达 是 : 





了 | 本 人 56| 芭 


3 刘 三 |[ 7 63;8 4 
之 c 王 akd 

















“122 74 
在 线性 代数 中 ， 

















LAB 中 也 存在 数 乘 运 算 ， 并 且 运 算 规 则 与 线性 代数 的 规定 相同 。 





我 们 考虑 矩阵 4 二 








9 .55 














还 存在 矩阵 的 数 乘 运 算 ， 即 用 一 个 数字 去 乘 以 矩阵 ，MAT- 
































2 全 二 澡 忆 


2 


敲 回 车 ， 得 到 
3.5000 7 








.0000 10. 5000 


c 一 
14.0000 17.5000 21.0000 


语句 : 六 c=a*x3.5 也 能 
向 量 是 矩阵 的 特殊 情形 或 ; 








司 结果 。 


| 
虹 
全 
一 - 
IIU 
工 




































































点 积 运算 ， 一 种 是 向 
MATLAB 中 函 














将 自 变 量 括 起 来 ， 然 后 在 小 括号 〈) 站 


























， 有 两 种 非常 重要 的 向 量 乘法 ， 一 种 是 向 量 的 





3 
6 与 数字 3.5 的 数 乘 运算 ，MATLAB 语句 如 下 : 








计 头 
会 
芽 
SS 


















































量 的 又 积 运算 ， 这 两 种 运算 均 能 在 MATLAB 中 通过 函数 实现 。 






































数 的 使 用 规则 是 : 把 多 个 自 变 量 用 过 号 隔 开 ， 然 后 
耐 写 下 函数 名 。 
































这 

















MATLAB 中 向 
考虑 行 向 量 a 一 











国有 六 中 
0 
0) 


敲 回 车 ， 得 到 : 
c 一 37 

MATLAB 中 向 
考虑 行 向 量 a 一 











交 竹 研 | 区 号 
3 5ES 
六 c= 王 cross(a,b 


14 











量 的 点 积 运算 使 用 dot 函数 实现 。 


L123] 与 b=L358] 点 积 MATLAB 语句 如 下 : 




















量 的 又 积 用 函数 cross 实现 。 
[123] 与 b=[358] 又 积 MATLAB 语句 如 下 








) 


3 小 括号 〈) 























































































































第 1 章 MATLAB 简介 与 简单 计算 
局 可 车 ， 得 到 
6 一直 于“ 一 局 
根据 线性 代数 知识 ， 和 抢 阵 之 间 没 有 除法 ， 但 对 于 和 抢 阵 的 退化 情形 数字 ， 则 
是 存在 除法 的 ， 数 字 之 间 的 除法 用 和 斜 枉 〈/) 表示 。 
下 面 是 MATLAB 中 数字 除法 的 例子 : 
之 a 王 100 | 
六 b 王 12; 
郊 c= 一 a/b 
涡 回 车 ， 得 到 
c 一 8.3333 
MATLAB 中 还 种 特殊 除法 ， 用 反 和 斜 枉 (\) 表示 ， 这 种 除法 用 来 求解 线 












































性 方程 组 ， 在 后 面 的 有 关 求 解 线性 方程 组 的 专题 ， 我 们 将 专门 讲解 ， 

MATLAB 的 乘 方 运算 使 用 算 符 〈^)， 当 进行 矩阵 乘 方 运算 时 ， 拖 
阵 ， 即 行 数 和 列 数 相 同 的 矩阵 。 
2 


1 
考虑 矩阵 RE 求 矩 阵 4 的 平方 的 MATLAB 语句 如 下 : 













































































人 全 22 于 二 | 
之 a82 王 a^2; 


运算 结果 如 下 : 
之 a2 
7 10 
1 22 
MATLAB 中 还 存在 一 类 特殊 点 运算 ， 上 有 具体 是 点 乘 (.*)， 点 除 (./ 
(^A)， 这 三 种 运算 用 于 两 个 相同 维度 的 矩阵 之 间 ， 即 进行 点 运算 的 两 个 甸 
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有 相同 的 行 数 和 列 数 。 
两 个 相同 大 小 矩阵 进行 点 乘 运算 〈.* ) 的 规则 如 下 : 

















有 








C2 











加 C1 0 
考虑 矩阵 A= ， ， 和 矩阵 了 一 


C1 


202 
的 点 乘 〈.*) 
cz al 
CQ1 闭 Q2， D1 D 
人 .*# 卫 三 


C1 烤 C2 Ci Cl 


个 相同 大 小 矩阵 进行 点 除 运算 〈./) 的 规则 如 下 : 






































本 Cl D CC2 02 
考虑 矩阵 A 三 和 和 珑 阵 也 三 的 点 除 〈. 7/) 
三 全 冯 5 
人 A / 17 az DO7102 
Cl1/cs di 1]d 





醒 
党 
| 
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点 乘 方 


应 该 具 
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矩阵 进行 点 乘 方 运算 〈.^) 的 规则 如 下 : 


CI1 








Zi 
考虑 矩阵 从 了 的 反 滋 方 “ 

















矩阵 A 偿 有 另外 一 种 有 趣 的 点 乘 方 运算 ， 如 下 : 


7AC1 7Abi 














MAcl 7Adi 
上 面 我 们 讲解 了 用 于 矩阵 之 间 的 各 种 运算 符 ， 下 面 我 人 
数学 函数 ， 如 三 角 函 数 、 对 数 函 数 等 ， 还 有 一 些 其 它 的 有 
对 一 个 矩阵 取 数 学 函数 ， 比 如 取 正 弱 函 数 ， 最 后 得 至 
这 个 矩阵 的 各 个 元 素 分 别 取 正弦 的 矩阵 。 
比如 对 于 和 抢 阵 4” “ 
国 开 C 
假设 要 对 和 拖 阵 A 取 正弦 函数 sn， 如下: 
sin(CC) Sin(D) 
sin(A) 王 
sin(c) sin(CC) 
MATLAB 中 的 正 弱 函数 是 sn， 余 弱 函 数 是 cos， 自 然 对 数 函 数 的 log， 以 10 
为 底 的 对 数 函 数 是 log10， 我 们 看 一 下 对 和 抢 阵 & 取 正 弦 函 数 的 例子 ; 
国 
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要 谈 一 谈 对 矩阵 取 各 种 
函数 。 
与 原 和 矩阵 同样 维度 的 ， 对 
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| 必 2 3 胞 全 | 必 
六 al 一 Sin(Ca) 


















































计算 结果 如 下 
0.8413 ”0.9093 
al 一 
0.1411 一 0.7568 
请 注意 ，MATLAB 中 三 角 函 数 接受 的 自 变量 输入 值 采 用 弧度 而 不 是 角度 ， 反 









































三 角 函 数 返 回 的 数值 是 弧度 而 不 是 角度 。 
下 表 列 出 了 MATLAB 中 的 常用 的 数学 函数 ， 见 表 1-1。 
现在 我 们 讨论 一 下 矩阵 的 其 它 常 用 操作 函数 。 
矩阵 转 置 : 采用 算 符 单 引 号 〈) 对 移 阵 进行 转 置 操作 。 若 矩阵 A 的 元 素 为 实 
数 ， 则 与 线性 代数 中 矩阵 的 转 置 相同 。 若 A 为 复数 符 阵 ， 则 A 转 置 后 的 元 素 
对 应 元 素 的 共 斩 复 数 构 成 。 

2 


1 
对 和 琵 阵 1 进行 转 置 操作 的 MATLAB 语句 是 : 
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， 则 将 


一 
T 





表 1-1 MATLAB 中 的 常用 的 数学 函数 
函数 类 型 符 意 义 
sin 正 苞 
asin 反正 纺 
COS 余 弱 
acOS 反 余 张 
三 角 函 数 tan 正切 
atan 反正 切 
cot 余 切 
acot 反 余 切 
exXp 以 e 为 底 的 指数 
指数 与 对 数 函数 log 引 然 对 数 
log10 常用 对 数 
abs 绝对 值 
其 它 函 数 Ra 平方 根 


人 二 | 用 2 和 3 二 | 必 
b= 三 a' 





结果 是 : 
让 

b 一 
2 14 


求 和 函数 sum: 对 符 阵 按 列 求 和 ， 得 到 一 行 

















工 
中 | 








的 MATLAB 语句 是 : 


人 
六 bsSum(a) 


结果 是 : 
























































量 各 个 分 量 相 加 











向 量 各 分 弗 























矩阵 求 道 : 使 用 iny 函数 求解 。 对 适 





量 之 和 。 对 和 矩阵 




















逆 甸 


























量 。 如 果 被 操作 变量 是 一 个 向 
1 2 3 
4 5 6 


进行 求 和 操 


E 阵 的 MATLAB 语句 是 ， 
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汪 二 | 2 小 | 


之 b 王 inv(a) 

结果 是 : 
一 2.0000 1. 0000 
1.5000 一 U OOUOO 























和 
行列 式 的 计算 : 使 用 det 函数 求解 。 对 和 阵 4 1 求 其 行列 式 值 的 MATLAB 


语句 是 : 


2 三 2 天 全 
之 b 三 det(Ca) 















































窍 阵 维度 判断 : size 函数 返回 和 矩阵 的 行 数 和 列 数 。 对 于 符 阵 <，size(a) 返回 一 
是 






























































0 矩阵 a 的 行 数 和 列 数 ; size(a，1) 返回 窍 阵 a 的 行 
二 :2 
数 ，size(a，2) 返回 矩阵 a 的 列 数 。 对 矩阵 4 二。 得 其 维度 判断 语句 为 : 
省) 
六 0 =Size(ay) 儿 抢 阵 a 的 行 数 和 列 数 
福 nl1 一 size(a,1) 铬 矩阵 a 的 行 数 
2ESZCGRZ % 和 抢 阵 a 的 列 数 
结果 是 : 
nn 一 2 2 
Dn1] 一 
n2 一 


9]， 
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向 量 长 度 函 数 : 使 用 length 函数 返回 向 量 的 分 量 个 数 。 对 于 向 量 2=[L1367 
求 向 量 0 的 分 量 个 数 的 MATLAB 语句 如 下 : 





























六 b=[13679]; 
福 L = 一 length(Cb) 





结果 如 下 : 
工 一 5 























1 2 
求 矩 阵 的 秩 : 使 用 rank 函数 求解 。 对 矩阵 4 求 儿 的 MATLAB 中 的 语句 是 : 
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证 2 5 已 项 
六 +f 王 rank(a) 





求 向 量 的 范 数 : 





式 的 MATLAB 函数 ， 


范 数 的 MATLAB 话 


罗 
六 bb 二 norfm(Ca) 























一 般 回 量 的 2- 范 数 比 较 常 用 ， 求 向 量 2- 范 数 采 用 norm(Cx) 格 
向 量 的 2- 范 数 也 是 向 量 的 长 度 。 如 求 同 量 a=L1352j 的 2- 
句 是 : 





兄 















































以 上 仅 列 出 最 常 











LAB 中 的 全 部 函数 比 起 来 ， 实 在 是 九 牛 一 毛 。 读 者 在 以 后 





可 能 需要 对 数据 执行 
述 操 作 ， 在 这 种 情况 











什 的 函数 ， 这 和 MAT- 
的 科研 与 教学 实践 中 ， 
某 种 操作 ， 但 并 不 知道 MATLAB 是 否 有 这 样 的 函数 来 完成 上 
下 ， 读 者 可 以 利用 网 络 上 搜索 引擎 、MATLAB 官方 网 站 的 在 


的 MATLAB 中 对 和 矩阵 和 向 量 进行 























汪 













































































线 支 持 功能 或 MATLAB 本 身 自 带 联 机 帮助 文档 的 来 查找 是 否 有 读者 需要 的 函数 。 


如 读者 想 求 矩 阵 
是 利用 网 络 上 的 搜索 
关 信息 ， 能 够 发 现 利 

































































的 特征 值 ， 想 知道 MATLAB 是 否 提供 这 样 的 函数 。 方 法 之 一 
引擎 ， 打 入 搜索 关键 词 “MATLAB ”和 “和 挎 阵 特 征 值 ”， 搜 索 有 
用 MATLAB 求 特 征 值 的 函数 是 esig。 方 法 之 二 融 是 利用 MAT- 















































LAB 官方 网 站 的 在 线 支 持 功 能 或 MATLAB 本 身 自 带 联 机 帮助 文 要 ， 它 们 均 提 供 搜 索 
功能 (Search)， 在 搜索 栏 内 输入 特征 值 的 英文 “eigenvalue”， 点 搜索 ， 从 而 得 到 











MATLAB 求 特 征 值 的 函数 是 esig， 并 能 获得 eig 函数 如 何 使 用 的 详细 信息 。 
此 外 ， 我 们 仅 讲 述 























数 功能 非常 丰富 。 如 































































































了 以 上 函数 最 主要 的 使 用 方式 ， 但 实际 上 MATLAB 中 的 画 
何 获 得 某 函 数 的 信息 ， 从 而 挖掘 某 个 函数 的 全 部 功能 ， 使 得 该 















































函数 适应 读者 的 需要 
命令 


入， 格式 如 下 : 
六 help nortm 


贡 回 车 ， 得 到 



































， 是 一 个 很 重要 的 问题 。 方 法 之 一 就 是 利用 MATLAB 的 help 









































信 ， 获 得 函数 的 比较 详细 的 信息 。 如 上 面 我 们 介绍 了 norm 函数 用 于 求 向 量 的 并 范 
数 ， 但 我 们 还 想 知 道 
念 
























































有 关 norm 函数 的 更 多 信息 ， 这 样 ， 我 们 可 以 求助 于 help 命 

















NORM Matrix or vector norm， 


For matrices. . . 
NORM(X) is the largest singular value of X,max(Csvd(CX) ). 
NORM(X,2) is the same as NORM(CX). 
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NORM(X,1) is the 1-norm of X,the largest column Sum ， 

二 max(sum(Cabs(X) ) ). 

ORM(X,inf) is the infinity norm of X,the largest row sum， 

二 max(sum(Cabs(X') ) ). 

ORM(X,fro) is the Frobenius norm,sqrt(Csum(Cdiag(X'* X) ) ). 
ORM(X,P) is available for matrix X onlyifPis1,2,inf or fro' 
上 or vectors. . . 

ORM(CV,P)= 王 sum(Cabs(V). AP)^CL/P). 
ORM(CV) 王 norm(V ,2). 

ORM(CV ,inf) 一 max(Cabs(V) )， 

ORM(CV ,-inf) 一 minCabs(CV) ). 














See also cond,rcond,condest,normest. 
Reference page in Help browser 
doc norm 
如 此 ， 能 够 获得 norm 函数 比较 详细 的 信息 ， 包 括 它 的 作用 和 使 用 方法 。 
方法 之 二 是 利用 MATLAB 官方 网 站 的 在 线 文 持 功 能 或 MATLAB 本 身 自 带 联 
机 帮助 文档 ， 它 们 均 提 供 搜索 功能 〈Search)， 在 搜索 栏 内 输入 “norm”， 点 搜索 ， 
可 以 得 到 关于 norm 函数 更 详细 的 信息 。 


1.8 MALLAB 的 结构 化 程序 设计 方法 与 流程 控制 语句 


在 掌握 了 和 抢 阵 的 定义 、 引 用 、 赋 值 、 运 算 符 与 各 种 矩阵 操作 函数 后 ， 我 们 已 经 
能 够 利用 MATLAB 解决 很 多 科学 计算 问题 。 但 对 于 有 些 较为 复杂 的 科学 计算 、 数 
昌 分 析 与 作 图 任务 ， 我 们 必须 把 原始 输入 数据 、 各 种 赋值 语句 和 各 种 操作 函数 有 机 
组 织 起 来 ， 使 之 成 为 一 个 系统 的 整体 ， 顺 利 完成 我 们 的 各 种 任务 。 这 样 一 种 有 机 
4 组 织 体 ， 称 为 程序 。 

1969 年 荷兰 科学 家 E. W. 迪克 斯 特 拉 〈(E. W. Dijkstra) 等 人 认真 分 析 了 人 类 
面 对 复 杂 程 序 所 表现 出 来 的 智力 局 限 性 后 ， 认 为 现在 的 程序 设计 是 一 种 控制 巨大 数 
据 与 指令 并 使 其 井然 有 序 的 复杂 技术 ， 是 对 人 类 智慧 的 一 种 严峻 挑战 ， 进 而 提出 了 
一 种 新 的 程序 设计 方法 结构 化 程序 设计 。 在 解决 一 个 复杂 问题 的 时 候 ， 人 的 智力 
往往 不 可 能 一 下 触及 问题 的 本 质 和 细节 ， 很 难 形成 一 个 基体 解决 的 方案 。 如 果 把 给 定 
的 问题 进行 适当 的 分 解 ， 将 问题 的 最 终 目 标 “ 要 做 什么 ”作为 第 一 层 或 顶层 ， 把 完成 
这 个 问题 的 所 有 子 问 题 作为 第 二 层 。 然 后 再 分 析 第 二 层 ， 若 能 分 析出 更 小 的 子 问题 ， 
可 作为 第 三 层 ， 如 此 进行 下 去 ， 直 到 将 问题 简单 的 、 能 由 计算 机 通过 很 简 
单 的 操作 指令 就 可 实现 如 何 “做 ”为 止 。 经 过 这 样 处 理 后 ， 一 个 极其 复杂 的 问题 ， 
就 转化 为 若干 个 十 分 简单 的 操作 ， 就 可 以 形成 一 个 十 分 完美 、 具 体 的 程序 。 
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上 述 方法 要 求 将 程序 分 解 成 若干 个 相对 独立 、 功 能 单一 的 子 模 卖 ， 并 利用 这 些 
子 模块 组 合成 所 需要 的 全 局 程序 ， 这 样 一 种 方法 称 为 模块 化 。 模 块 化 编号 出 来 的 程 
序 就 犹如 一 个 由 许多 积木 按照 某 种 特定 方式 拼 搭 而 成 的 金字 塔 ， 而 那些 积木 就 是 一 
个 个 具有 确定 了 子 模块 。 如 图 1-5 所 示 ， 和 拖 形 块 表 示 各 个 模块 ， 抢 形 块 内 的 文 
字 表 示 按 照 功 和 全 4 模块 名 称 ， 而 和 天 形 块 之 间 的 流向 线 则 表示 模块 之 间 的 调用 关 
系 。 显 然 ， 整 个 程序 按照 调用 关系 分 成 若干 层次 ， 而 每 一 层次 由 若干 模块 组 成 。 这 
种 方法 的 优点 在 于 : 四 使 得 复杂 的 软件 研制 工作 化 整 为 零 ， 便 于 群体 分 工 与 协作 ， 
从 而 极 大 地 缩短 了 软件 开发 周期 ， 节 省 了 开发 费用 ， 提 高 了 软件 质量 ;四 可 以 设计 
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CC 
古人 忒 下 
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块 ， 调 斌 一块， 设计 完成 ， 调 试 也 随 之 完成 ， 模 块 的 错误 只 存在 于 本 模块 内 
部 ， 从 而 有 效 地 杜绝 了 模块 间 错 误 的 扩散 ;图 整 体 程 序 结构 灵活 ， 层 次 分 明 ， 便 
于 修改 和 维护 ， 条 理 清 晰 ， 容 易 阅 读 和 理解 ; 四 可 以 根据 实际 问题 的 需要 对 各 模 
块 进行 适当 组 装 ， 迅速 产生 新 的 软件 系统 。 随 着 程序 规模 的 不 断 扩 大 ， 其 优越 性 
愈 显 突出 。 

模块 化 方法 的 示意 图 见 图 1-5。 






























[县 可 GE … 


了 模块 1.1 


子 模块 mll 子 模块 ml 3 他 模块 mm | 帮 模 块 nm.2 











子 模块 mn.1 子 模块 n2 | …… 子 模块 nm 

















图 1-5 模块 化 方法 























利用 模块 化 方法 将 程序 分 解 成 若干 个 相对 独立 、 功 能 单一 的 子 模块 后 ， 需 要 将 
这 些 子 模块 组 织 成 为 所 需要 的 全 局 程序 。 其 次 ， 在 每 个 子 模块 内 部 ， 也 需要 将 各 种 
数据 和 指令 有 机 的 组 织 起 来 ， 建 立 子 模块 本 身 。 这 就 提出 了 按照 结构 化 方法 在 模块 
之 间 和 模块 内 部 进行 组 织 ， 最 终 完 成 全 局 程序 的 编写 。 

1966 年 C. 玻 姆 〈C. Bohm) 指出 ， 任 何 程序 只 要 有 一 个 出 口 和 
循环 ， 均 可 通过 顺序 、 选 择 、 循 环 三 种 基本 结构 组 合 而 成 。 顺 
照 各 语句 排列 的 先后 顺序 ， 依 次 逐 语句 执行 ， 中 间 无 分 支 或 回转 、 跳 
书 前 面 所 举 的 用 MATLAB 计算 需要 取 多 少 克 K:CrzOy 的 例子 ， 就 是 一 个 ) 
的 例子 ;选择 结构 是 存在 多 种 分 支 ， 通 过 对 实际 问题 的 逻辑 关系 进行 关 
一 特定 分 支 。 如 日 常生 活 中 根据 不 同 的 天 气 状况 而 选择 不 同 的 交通 出 行 工 具 ， 
运用 选择 结构 的 一 个 例子 ;循环 结构 就 是 反复 执行 相同 的 操作 ， 达 到 一 定 条 件 
止 。 如 砌 墙 就 是 反复 的 垒 砖 块 ， 垒 砖 块 这 一 动作 被 反复 执行 ， 但 台 苇 块 到 一 完 
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结构 

将 一 个 复杂 程序 模 芭 


顺序 结构 
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序 、 选 择 、 循 环 三 种 基本 
序 设 计 的 三 种 基本 结构 ， 
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图 1-6 
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化 的 一 般 步 骤 是 : 
和 将 程序 划 





和 最 终 目标 ;加 确定 程序 的 总 体 结构 ， 


子 模 块 的 功能 ， 以 及 该 模块 与 程序 其 它 妆 
量 以 及 数据 结构 ， 
绝 一 切 死 循环 和 元 余 ， 
符 等 ， 使 程序 结构 和 语 
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F 模块 化 与 结构 化 编码 。 

@ 必 须 清楚 地 写 昌 
分 为 若 了 
模块 之 间 昌 
体操 作 步 又， 加 对 每 














FF 子 模 芭 
的 关系 ; 田 确 定 程 




















模块 进 











或 编译 系统 提供 的 各 利 








来 ， 我 们 现在 的 任务 就 是 看 一 看 在 MATLAB 中 如 何 实现 这 三 种 结构 。 
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环 结构 ， 当 条 件 P 为 真 
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是 否 相 等 ， 


全 了 来 执行 。 
(不 成 立 ) 时 ， 执 行 阳 
体 ， 当 条 件 P 为 假 〈 不 成 立 ) 


此 ， 我 们 需要 知道 MATLAB 如 何 判 断 条 





并 没有 专门 的 MATLAB 语 名 来 实现 顺序 结构 ， 只 需要 按照 解决 问题 的 
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日 合 而 成 的 程序 称 为 结构 化 
的 流程 





FF 个 相对 独立 、 功 能 单一 的 子 模块 ， 
届 和 指令 组 织 起 来 的 编程 方法 ， 称 


上 程序 设计 的 总 体 构 想 
;图 概括 说 明 各 
序 变 
预演 ， 
数 、 


和 各 模块 和 模块 内 部 的 语句 组 


胆 存 在 实现 选择 结构 和 循环 结构 特定 MATLAB 诸 句 。 从 图 1-6 可 以 直观 地 看 








则 运算 、 超 越 运 算 〈 指 对 数字 取 各 种 函数 运算 ， 如 三 
运算 〈 积 分 和 微分 ) 外 ，MATLAB 还 支持 关系 运算 和 
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逻辑 运算 则 可 以 将 
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它 运算 一 样 ， 关 系 运算 和 罗 辑 运算 也 会 得 





系 运算 和 逻辑 运算 的 运算 结果 是 数值 1 或 0，1 代表 运算 结果 为 
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第 1 章 MATLAB 简 介 与 简单 计算 
为 假 。 
关系 运算 是 将 数值 通过 关系 运算 符 进 行 比较 ， 得 到 运算 结果 1 或 0〈 真 或 假 ， 
成 立 或 不 成 立 ) 。 表 1-2 列 出 了 MATLAB 中 的 关系 运算 符 。 
表 1-2 MATLAB 中 的 关系 运算 符 
关系 运算 符 说 明 
雪 等 于 
< 一 不 等 于 
下 面 我 们 看 几 个 MATLAB 关系 运算 的 例子 : 
福 p 二 1 二 3 之 p 王 1 一 3 
pD 一 0 pD 王 1 
之 p 一 6.1> 王 3 之 p 王 6 一 一 5 
p 一 1 p 王 0 
一 般 来 说 ， 选 择 或 循环 结构 的 很 多 条 件 P 都 表现 为 比较 两 个 数值 的 大 小 或 判定 
两 个 数值 是 否 相 等 。 一 个 单一 的 比较 运算 就 能 判断 条 件 P 的 真 假 。 
但 有 时 条 件 P 要 由 多 个 关系 运算 来 确定 ， 这 时 就 需要 用 逻辑 运算 将 多 个 关系 运 
算 组 合 起 来 ， 形 成 条 件 P。 我 们 在 前 面 知 道 ， 关 系 运 算 的 结果 是 1 或 0 这些 1 或 0 
参加 逻辑 运算 后 ， 其 结果 仍然 是 1 或 0， 可 以 判断 条 件 P 的 真 假 。 表 1-3 列 出 了 
MATLAB 中 的 逻辑 运算 符 。 
表 1-3 MATLAB 中 的 逻辑 运算 符 
昌 辑 运算 符 运算 规则 说 明 运算 规则 说 明 
史 逻辑 与 ,有 0 得 逻辑 或 ,有 1 得 
0, 全 1 得 1 1, 全 0 得 0 
逻辑 与 和 逻辑 非 运 算 符 是 对 两 个 值 进行 逻辑 和 运算， 得 到 结果 1 或 0， 而 逻辑 非 
仅仅 对 一 个 数值 进行 运算 ， 得 到 结果 1 或 0。 
我 们 下 面 看 一 下 MATLAB 逻辑 运算 的 例子 ， 体 验 上 面 讲 述 的 运算 规则 : 
逻辑 与 
六 p=0 色 0 六 p=1C& 0 
pD 王 0 pD 王 0 
福 p=0& 1 福 p=1& 1 
p 王 0 pD 一 ] 
逻辑 或 
六 p= 王 01|1 福 p=110 
p 一 p 一 1 
六 p= 王 1|11 福 p=010 
D 王 人 二 电 
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MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 

















我 们 考察 几 个 MATLAB 中 关系 运算 与 惕 和 辑 运 算 组 合 ， 构 成 条 件 了 的 例子 : 


广 p 二 一 1 

pD 王 0 

> 

福 p 一 (x>1)C (x<10) 
p 王 1] 

之 2 一 6; 


六 p 王 一 (z 盖 1) (0z<12)|(z 一 一 9) 


p 一 1 
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使 用 时 ， 人 存在 运算 优 多 




















MATLAB 中 普通 数学 运算 、 关 系 运 算 与 逻辑 运算 的 
通 数学 运算 之 关系 





MATLAB 中 的 普 
























































逻辑 非 
福 p 二 一 0 





D 一 -~ 





福 p=(y>>1)& (y<12)|(y 王 一 9) 


之 y 王 10 
pbD 王 1 
之 WwW 一 11; 


p 二 0 


通过 观察 上 面 几 个 例子 ， 我 们 可 以 知道 当 逻 辑 与 皮 、 膛 
MATLAB 规定 逻辑 非 ~ 
次 是 逻辑 与 点 ， 最 后 是 逻辑 或 | 。 

















福 p 一 一 (w>>3)& Cw<15)|(w 一 一 9) 
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重 数 学 运算 遵循 通常 的 数学 运算 顺 























有 具有 相同 的 优先 运算 顺 








各 种 运算 的 运算 顺序 ， 














郭 。 如 果 读 者 在 编写 MATLAB 运算 式 子 的 过 程 


























错误 发 生 。 
和 逻辑 运算 构成 条 侍 























计 条 件 了 























[条 件 P 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 】 


else 





[条 件 P 不 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 


end 


这 是 一 个 二 分 支 选 择 结构 。 

我 们 举 一 个 例子 ， 来 说 明 上 再 
的 数量 在 6 斤 以 下 ， 苹 果 的 自 
的 单价 是 1.2 元 / 厅 ， 现 在 想 购 买 3 厅 苹 果 ， 需 要 多 少 钱 ? 如 






































本 语句 如 何 构成 选择 结构 。 假 设 如 果 购 





运算 之 逻辑 运 














.5 元 / 厂 ， 如 果 购 买 苹 

















要 多 少 钱 ? 实现 计算 的 MATLAB 语句 如 下 ; 


X 一 3 


if x<6 


ioOney 三 X 光 1.5 


else 
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三 川 0F 
乔 0 


money 一 X 六 1.5 


else 


先 顺 序 是 : 


序 ， 关 系 运 算 的 各 运算 符 








半圆 括号 〈 ) 将 希望 优先 运算 的 式 子 括 起 来 ， 这 样 
就 能 保证 不 混淆 运算 级 别 ， 防 止 
在 了 解 如 何 使 用 
LAB 中 特定 的 、 能 够 构成 选择 结构 和 

MATLAB 中 构成 选择 结构 











己 ， 忘记 了 





叶 或 | 和 逮 辑 非 一 共同 
运算 级 别 ，]j 





山 





FF P 后， 我们 就 可 以 学 习 MAT- 
循环 结构 的 语句 。 
的 最 基本 的 语句 是 : 























E 6 斤 或 以 上 果 
果 购 买 10 斤 苹 果 ， 需 
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然后 粘贴 到 MATLAB 


果 。 





许多 科学 计算 
MATLAB 同样 提供 
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elsei 




















巧 ， 殴 击 


计算 结果 分 别 是 money 一 4.5000 和 money 一 12。 





环境 中 逐个 输入 上 罩 
个 文本 文件 


iT 


end 























的 语句 ， 可 以 在 记事 本 (Win- 
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FE ， 则 MAT 











elsei 























问题 可 能 需要 用 
了 多 分 支 选 择 结 
分 支 结构 中 ， 应 该 把 出 现 几 率 较 
支 结 构 时 ， 这 样 安排 和 











， 语 名 执行 效 率 非 常 
后 P， 

如 果 条 

条 件 P， 

如 果 条 件 P: 成 世 ， 执 行 
条 件 P: 








[如 果 条 件 P; 成 立 ， 执 行 


elseif 条 件 P。 






















































































构 的 语句 。 





到 超过 二 分 支 选 择 结构 的 多 分 文选 择 
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[本 








的 条 件 放 在 前 画 





AL 
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个 P; 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 


本 部 分 语句 ] 








本 部 分 语句 ] 
































要 多 


异 


中 








F 编辑 软件 ) 里 书写 上 述 语句 ， 将 这 些 语句 复制 ， 
LAB 将 执行 这 些 语 句 ， 给 出 计算 结 





构 ， 





本 






































[如 果 条 件 P, 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 
else 
[如 果 条 件 P:，P:， ，Ps ，…P, 都 不 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 
end 
如 果 在 上 面 的 多 分 支 结 构 中 ， 条 件 P: 和 P， 都 成 立 ， 是 不 是 条 件 P; 部 分 的 语 
名 和 条 件 P, 部 分 的 语句 都 被 执行 呢 ? 答案 是 否定 的 ，MATLAB 将 优先 执行 条 件 
Pi 部 分 的 语句 而 不 执行 P, 部 分 的 语句 ， 因 为 条 件 P, 部 分 在 条 件 P, 部 分 之 前 ， 
MATLAB 仅仅 执行 多 分 支 结构 的 一 个 分 支 。 
使 用 多 分 文选 择 结构 的 一 个 典型 例子 就 是 计算 分 段 函数 的 函数 值 。 考 虑 如 下 分 
段 函 数 : 
{Sin 代 Z 委 一 10 
YY 一 vcos 并 一 10<<Z 委 6 
LVZ 一 6 Z 二 6 
计算 该 函数 在 任意 一 点 函数 值 的 问题 ， 显 然 需 要 判断 自 变量 x 位 于 哪个 区 间 ， 
然后 投 照 相应 的 自 变量 区 间 选 择 适 当 的 函数 解析 式 ， 然 后 进行 函数 值 的 计算 。 这 个 
计算 问题 可 以 用 一 个 多 分 支 选 择 结构 的 语句 来 实现 。 比 如 想 计算 zx 一 一 15、Z 一 3 和 

















Z= 一 16 处 的 函数 值 ，MATLAB 语句 





以 及 计算 结果 如 下 : 





2S 





MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 














这 三 生 ，|53 往 二 汉 3 X 一 16; 

计 x< 王 一 10 ii x<< 王 一 10 让 x< 必 三 一 10 
y 一 Sin(X) y 一 Sin(x) y 王 Sin(x) 

elseif x 盖 一 10&x< 一 6 elseif x 盖 一 10 & x<< 一 6 elseif x 盖 一 10 & x< 一 6 
y 一 cos(CX) y 一 cos(CX) y 一 coS(CX) 

else else else 
y 一 Sqrt(Cx) y 一 Sqrt(CX) y 一 Sqtrt(CX) 

end end end 

y 一 一 0.6503 y 一 一 0. 9900 y 一 4 














上 面 的 二 分 文选 择 结构 或 多 分 文选 择 结构 存在 退化 情形 ， 即 选择 结构 的 else 部 
分 可 以 省 略 。 
对 二 分 支 结构 ， 有 具体 的 退化 情 

这 条 件 了 
[条 件 了 成 立 ， 则 执行 本 部 分 语句 ] 


















































SS 


三 
三 : 














end 
对 于 二 分 支 选 择 结 构 而 言 。 如 果 条 件 P 为 真 ， 则 执行 选择 结构 内 部 的 语句 ， 如 
果 条 件 了 不 成 立 ， 则 忽略 该 选择 结构 ， 执 行 该 选择 结构 后 面 的 语句 。 
对 多 分 文 结 构 ， 退 化 情形 是 : 
if 条 件 P， 
[如 果 条 件 P, 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 
elseif 条 件 P， 
[如 果 条 件 P, 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 
elseif 条 件 P， 
[如 果 条 件 P, 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 































































































elseif 条 件 P， 
[如 果 条 件 P。. 成 立 ， 执 行 本 部 分 语句 ] 
end 
对 于 多 分 支 选 择 而 言 ， 如 果 条 件 P;，P，，P:，…， 了 P， 个 或 多 个 为 真 ， 则 
仅 执 行 条 件 为 真 且 位 于 最 前 面 的 那个 条 件 所 对 应 的 语句 ， 如 果 所 有 条 件 都 不 成 立 ， 
则 忽略 该 选择 结构 ， 执 行 该 选择 结构 后 面 的 语句 。 
在 学 习 了 MATLAB 的 选择 结构 后 ， 我 们 接着 讲述 MATLAB 中 的 循环 结构 。 
如 前 面 所 讲 ， 所 谓 循环 ， 就 是 反复 做 同一 件 事情 ， 同 时 偿 需要 设置 一 个 条 件 P， 
得 条 件 了 得 不 到 满足 时 停止 循环 ， 从 而 继续 执行 循环 体 后 面 的 语句 ， 吕 免 无 休止 
循环 或 苞 循 环 。 表 面 看 来 ， 反 复 做 同一 件 事情 好 像 毫 无 意义 ， 对 事情 的 进展 并 没 
帮 我 们 的 日 常生 活 中 做 的 大 量 事情 都 是 循环 ， 比 如 盖 房 子 ， 需 要 
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复 把 砖 块 刍 上 去 ,走路 需要 不 断 地 、 反 复 地 迈 动 双 腿 。 盖 房 也 好 ， 走 路 也 好 ， 虽 然 
都 是 反复 在 做 同样 的 事情 ， 但 每 做 一 次 ， 都 是 对 要 达到 的 目标 的 一 个 促进 或 积累 ， 
直到 完成 任务 为 止 。 
科学 计算 问题 存在 大 量 需 要 使 用 循环 结构 的 问题 ，MATLAB 存在 两 种 语句 来 
实现 循环 结构 ， 一 种 语句 用 于 已 经 知道 循环 的 次 数 ， 另 外 一 种 语句 用 于 循环 次 数 
先 未 知 ， 需 要 用 条 件 P 来 确定 的 情况 。 
考虑 一 个 著名 的 加 法 问题 ， 求 和 S=1 十 2 十 3 十 … 十 99 十 100， 天 才 的 数学 家 高 
加 
吕 ] 
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斯 在 小 时 候 通过 敏锐 的 观察 ， 变 加 法 为 乘法 ， 迅 速 而 正确 的 得 到 答案 : 5050。 这 实 
际 是 一 个 等 差 数 列 的 求 和 问题 ， 可 以 通过 等 差 数 列 的 求 和 公式 计算 ， 但 假设 我 们 没 
有 等 差 数 列 的 概念 ， 和 希望 通过 计算 机 程序 解决 这 个 问题 ， 该 如 何 去 做 呢 ? 从 最 直观 
的 角度 看 ， 我 们 要 求 这 个 和 ， 采 用 的 加 法 格式 是 : 

G 一 S 十 R 
开始 时 S$=0， 然 后 有 分 别 取 1、2、3、…、99、100 加 到 SS 上 耐 ，S 的 大 小 在 
加 法 过 程 中 不 断 增 加 ， 直 到 & 最 后 取 100 加 到 S 上 面 ， 完 成 求 和 。 实 际 上 做 了 100 
次 加 法 。100 次 加 法 ? 可 以 使 用 循环 结构 来 实现 ! 因为 循环 结构 就 是 反复 做 同一 件 
事情 ， 我 们 这 里 是 反复 做 加 法 ,做 100 次 。 
首先 的 问题 是 ， 如 何 让 有 依次 取 1、2、3、…、99、 ， 其 次 的 问题 是 如 何 让 
不 同 的 和 值 依 次 加 到 S 上 面 去 ， 即 做 100 次 加 法 。 
上 面 两 个 问题 MATLAB 中 的 实现 方法 是 采用 for…end 循环 语句 ; 
for…end 循环 的 一 般 形 式 是 : 
for 下 一 向 
Lfor 循环 体内 语句 ] 


































































































































































































































































































可 












































向 量 包 含有 多 少 个 元 素 ，[for 循环 体内 语句 ] 就 被 反复 执行 多 少 次 ， 在 第 和 次 
量 & 被 赋值 为 向 量 的 第 zz 个 分 量 。 























根据 以 上 分 析 ， 可 以 写 出 如 下 的 MATLAB 语句 ; 
S=0; 
for 上 一 1:100 
ES 
end 
S 


运行 ， 得 到 S 一 5050 

1:100 是 以 1、2、3、…、99、100 为 分 量 ， 长 度 为 100 的 向 量 。 通 过 for…end 
循环 语句 ，k 依次 取 1、2、3、…、99、100， 依 次 加 到 S 上， 最 后 得 到 和 数 5050。 
有 不 少 科 学 计算 需要 使 用 事先 不 知道 循环 次 数 的 循环 结构 来 解决 ， 对 于 这 种 结 

































































出 
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构 ，MATLAB 使 用 while…end 语句 来 实现 。 
while 和 条件 了 
[ 当 条 件 P 为 真 时 ， 执 行 循环 体内 语句 ] 





























我 们 举 一 个 使 用 while…end 语句 的 例子 。 
验证 角 谷 猜想 : 对 于 任意 一 个 自然 数 ， 若 为 偶数 ， 把 它 除 以 2; 若 为 奇数 ， 把 
它 乘 以 3 后 再 加 1。 如 此 经 过 有 限 次 运算 后 ， 最 终 能 得 到 自然 数 1。( 角 谷 猜想 是 
个 世界 性 难题 ， 本 数学 家 角 谷 静 夫 首先 提出 。) 
很 明显 ， 用 计算 机 验证 角 谷 猜想 需要 用 到 循环 结构 ， 当 自然 数 不 等 于 1 时 ， 对 
自然 数 反复 进行 除 以 2 或 乘 以 3 后 再 加 1 工 的 操作 。 在 写 出 验证 角 谷 猜想 的 MAT- 
LAB 语句 之 前 ， 我 们 需要 知道 ， MATLAB 中 是 否 存在 函数 判断 一 个 数 是 否 是 倘 数 
或 奇数 ， 这 可 以 通过 MATLAB 的 rem 函数 来 实现 ，trem 函数 的 参数 是 两 个 整数 。 
rem (M,N) 的 作用 是 求 整数 M 除 以 整数 N 得 到 的 余数 ， 这 样 我们 就 可 以 通过 rem 
(M,2) 是 否 等 于 0 来 判断 M 是 偶数 还 是 奇数 。 
以 自然 数 12 为 例子 ， 验 证 角 谷 猜想 的 MATLAB 语句 如 下 : 































































































































































































































































































































































































M= 王 12 %% 以 自然 数 12 为 例子 
N 王 0 %N 是 计数 变量 ,统计 最 终 得 到 自然 数 1 后 ,一 共 循 环 了 多 少 次 
while M 一 三 1 %% 执行 的 循环 条 件 
ii rem(M ,2) 三 王 
M= 王 M/2 多 为 偶数 ,把 它 除 以 2 
else 


M 王 3 xx M 十 1 % 为 奇数 ,把 它 乘 以 3 后 再 加 1 








end 


N=NT1; 池 每 执行 循环 1 次 'N 就 增加 1, 以 统计 共 执 行 多 少 次 循环 操作 

















end 

N % 儿 输出 NN 

运行 ， 结 果 如 下 

M 王 12 M 王 16 
M= 王 6 M 王 8 
M 一 3 M 一 4 
M 一 10 M 一 2 
M= 王 5 M= 王 1 

侈 过 





上 述 MATITLAB 语句 给 出 每 次 循环 运算 得 到 的 M 值 ， 经 过 9 次 循环 后 ，M 变 为 1。 
选择 结构 和 循环 结构 语句 被 称 为 流程 控制 语句 ， 因 为 它们 均 根 据 一 定 条 件 来 控 玮 
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MATLAB 简介 与 简 生 


外 计算 








程序 语句 
位 ， 因 
来 ， 写 上 


















































的 执行 方向 或 执行 状况 。 流 程控 制 语句 厂 
为 它们 是 组 织 指令 与 数 














中 、 构 成 程序 的 基本 单元 。 能 不 能 
上 有 机 的 、 能 够 有 效 解决 问题 的 程序 ， 关 键 取 诀 于 能 和 否 灵活 


E 计算 机 语言 中 有 具 





极其 重要 的 地 
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不 
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HI 














1.9 MATLAB 的 函数 文件 与 脚本 文件 


结构 化 程序 设计 方法 要 求 把 一 个 大 型 程序 横 艺 
E MATLAB 中 ， 子 模 纪 
各 子 模块 经 过 组 织 后 得 到 的 完整 程序 表现 为 MATLAB 的 脚 
来 了 解 MATLAB 的 函数 。MATLAB 的 函 
自 带 的 函数 ， 如 前 面 提 及 的 矩 阴 


我 们 多 





数 sum， 正 引 


MATLAB 附 


整合 成 完整 的 程序 。 古 





内 部 函数 是 MATLAB 本 身 
函数 sin 等 。 外 部 函数 是 人 们 
[ 具 箱 内 的 函数 ， 


必 

















己 编写 











由 
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具 箱 








小 括号 〈) 


外 部 函数 条 
MATLAB 环境 


1 内 
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带 的 各 币 


P 使 

















为 了 计 
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形式 上 表 
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算 工 作 
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立 | 
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函数 一 
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自 变 
MATLAB 外 示 


莉 括 起 来 











函数 一 般 可 以 通 
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样 9 都 





函数 名 和 
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j 的 方法 也 是 一 样 





， 然 后 在 

















过 函数 文件 ; 








小 括号 〈) 


的 ， 都 是 把 





科研 











函数 ， 都 是 实现 特定 功能 的 MATLABY 儿 
自 变 量 ， 外 部 
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化 ， 然 后 对 各 层次 子 模块 加 以 组 


鞠 为 





逆 函 
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的 方便 


本 文件 。 
数 分 为 内 部 函 半 








〖 立 的 语句 组 织 起 
流程 控 于 





| 语句 。 
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MATLAB 的 函 
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立 | 
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函数 包 





























多 个 自 
前 面 写 下 函 
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数 名 。 





























行 匡 六 二 


function[ yi 9， y2，””，yn 一 1 ,yn 一 T(Cxi ，X2，…，Xn_1yXn) 


[函数 本 体 包含 的 各 种 语句 ] 


定义 外 部 函数 ， 关 键 字 func 
函数 名 ， 它 代表 定义 的 外 部 函数 
部 函数 的 
,是 函 数 的 


Pr Ai 


位 。 字 
2 
VI，yV2， 


多 许 函 

















符 ff 是 


数 有 多 个 输 


十 这 


， yn 一 1， 





ion 是 必须 有 的 ， 
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于 直 99 寺 





程序 都 是 对 日 


和 ， 我 们 可 铺 
序 做 出 某 些 改动 (有 上 
的 局 限 性 
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TP 


内 ， 但 
E 想 对 
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有 普 过 性 ， 
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比 外 一 段 程序 





改 亏 


000 











电 许 我 们 
来 验证 
可 能 很 烦琐 )， 








及 对 自然 数 
想 求 
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性 ，| 


在 


如 我 们 站 


EE 义 格式 如 


量 要 写 在 外 部 函数 第 
括号 ( ) 括 
中 括号 [] 
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] 运 号 
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ATLAB 的 函数 
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改动 函数 内 
数 还 能 被 其 它 程序 或 函数 
人 化、 结构 化 的 思想 。 
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照 上 男 





外 部 











以 及 对 


自然 数 验 证 











立 | 


班 
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HH 
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人 行 儿 








青 想 的 程序 写成 更 通 
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j 的 函数 形式 ， 如 下 : 


F100 和 的 程序 
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求 S$=1 十 2 十 3 十 … 十 CM 一 1) 十 M 的 和 对 任意 自然 数 M 验证 角 谷 猜想 
function S=qiuhe(CM) function N 三 jiaogu(CM) 
己 择 亿 5 N= 王 0; 
for 上 三 1:M while M 一 =1 
SS if remC(M,2) 三 =0 
end M= 王 M/2 
else 
IONMSEL 
end 
NE=EN 二 1 
end 








上 述 两 个 函数 均 只 有 一 个 输入 值 和 一 个 输出 值 ， 但 MAILAB 允许 函数 有 多 个 
输入 值 和 输出 值 ， 这 完全 视 具 体 的 情况 而 定 。 上 述 两 个 函数 的 函数 名 分 别 是 qiuhe 和 


jiaogu， 


























它们 的 地 位 和 作用 相当 于 MATLAB 的 三 角 函 数 的 函数 名 ， 如 sin、cos 等 。 








在 定义 了 外 部 函数 后 ， 该 如 何 使 用 昵 。 以 求 S$=1 十 2 十 3 十 … 十 C(M 一 1) 十 M 的 


和 函数 qiuhe 为 例 ; 首先 需要 点 击 MATLAB 的 File 菜单 ， 然 后 点 击 Nevw 子 菜单 ， 



































然后 再 点 击 M-file 项 目 ， 打 开 MATLAB 的 M 文件 编辑 器 Editor， 见 图 1-7 。 


_IDlzx 











File Edit Debug Desktop window Help 





Current Diectorx [omatabzwark 了 | 本 外 












Open.… Ctrl+O Figure 
cose Command Window | Yariable 于 
Import Data.. Nodel 


Save workspace As..， Ctrl+S 
Set Path 


Preferences.… 





Page Setup… 
Print.… 











Exit MaTLAB 








Command History 









[HH1i 
一 end 
了 
了 12 
了 -0 
一 while Jr=1 

一 if remtl 2)==0 

JE 2 


el1Se 
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图 1-7 打开 MATLAB 的 M 文 件 编辑 器 Editor 


第 1 章 MATLAB 简介 与 简单 计算 





























其 次 在 打开 的 M 文件 编辑 器 输入 qiuhe 函数 的 代码 ， 也 可 以 在 windows 自 带 
的 记事 本 里 输入 qiuhe 函数 的 代码 ， 然 后 粘贴 到 M 文件 编辑 器 里 。 
最 后 点 M 文件 编辑 器 Editor 的 File 菜单 ， 点 其 中 的 save 项目， 将 qiuhe 枯 数 
保存 在 MATLAB 安装 目录 下 的 work 子 目 录 里 ， 文 件 名 取 函 数 名 qiuhe， 文 件 扩展 
名 是 .m， 见 图 1-8。 















































加 有 -|D| | 
File Edit Debug Desktop window Help 

口 太 | 交 葬 龟 忆 避 | 前 台 | ?| aretoredorx [cmatabzwork 了 | .| 

shortcuts 加 HEJEORTOLS 二 和 -| 口 |x| 
站 | mx | 志 
届 ,D 习 
AllFiles / 1 避让 后 wor 司 六 要 了 回 吴 



















我 晤 近 的 文档 


下 


] 


Current Directol 








iuhe m 吉 丰 | 
X 作 类 型 [niescm 可 其 | 



































图 1-8 将 qiuhe 函数 保存 在 MATLAB 安装 目录 下 的 work 子 目录 里 ， 文 件 名 qiuhe. m 

















将 外 部 函数 qiuhe 保存 在 MATLAB 安装 目录 下 的 work 子 目录 里 ,文件 名 qiuhe. m 
就 可 以 像 使 用 MATLAB 内 部 函数 一 样 来 使 用 外 部 函数 qiuhe 了 。 

如 想 计 算 S=1 二 2 十 3 十 … 十 200 和 S=1 十 2 十 3 十 … 十 300 的 和 ，MATLAB 语 
名 如下: 


之 S$=qiuhe(200) 
马 三 色 OWU 
六 S$=qiuhe(300) 
与 三 45150 








后 












































由 此 可 以 看 出 ， 使 用 MATLAB 的 函数 具有 多 人 么 巨大 的 优越 性 。 

现在 我 们 学 习 如 何 定 义 和 使 用 MATLAB 的 脚本 文件 。 实 际 上 ，MATLAB 的 
脚本 文件 就 是 一 段 按照 结构 化 编码 原则 进行 编制 ， 包 含 数 据 ， 流 程控 制 语 句 、 函 数 
和 其 它 语句 的 代码 集合 。 这 段 代 码 可 以 用 MATLAB 的 M 文件 编辑 器 Editor 进行 
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编辑 书写 〈 也 可 以 用 windows 自 带 的 记事 本 编辑 书写 ， 然 后 复制 粘贴 到 M 文件 编 








个 扩展 名 为 . 
我 们 通 
如 何 定义 和 使 用 脚本 文件 。 
首先 在 MATLAB 上 


m 的 文件 。 






























































M= 王 294. 2; 
C=0.02000 4 
V 王 250 


mm 一 C +*kV/1000 *x M 


其 次 点 M 文 
存在 MATLAB 安装 























就 得 匀 








本 文件 的 取 名 是 任意 

















上 输入 民 2CrzO7 的 摩尔 质量 








辑 嚣 Editor 中 )， 然 后 将 这 段 代 码 在 M 文件 编辑 器 Editor 的 环境 下 存盘 ， 
1 了 一 个 MATLAB 的 脚本 文件 。 
过 以 位 于 本 书 第 2 页 的 计算 需要 应 称 取 天 :Cr*O， 多 














少 死 





保存 为 一 











为 例 ， 具 体 说 明 





4 M 文件 编辑 器 Editor 编辑 书写 如 下 代码 : 


办 输入 民 : Cr O” 标准 溶液 的 浓度 








体积 


儿 计 算 需要 的 KsCrzOy 的 质量 ,单位 g 


人 打 编 辑 器 Editor 的 File 菜单 ， 点 其 














中 的 save 项 

















录 下 的 work 子 








/区 






























































的 ， 只 要 符合 MATLAB 系统 
数 在 存盘 时 ， 文 件 名 必须 和 要 定义 的 外 部 函数 名 一 致 )， 
























































允 件 具有 很 大 的 优越 性 ， 
，MATLAB 的 各 种 函 














录 里 ， 文 件 名 取 函 数 名 z 
的 文件 命名 规 
文件 扩 
































在 MATLAB 环境 中 键入 该 脚本 文件 名 ， 








HE HH 


市 


2 
三 








的 记事 本 编辑 书 














行 ， 不 必 保存 为 脚本 文件 。 






































如 此 ， 就 完成 了 MATLAB 脚本 文件 的 定义 。 
使 用 时 ， 只 需要 
六 zhiliang 
点 回 车 ， 得 到 : 
m 一 1.4710 
上 述 程 序 代码 也 可 以 用 windows 
MATLAB 的 运行 环境 ， 直 接 敲 回 车 运 
旧 对 于 大 型 程序 来 说 ， 使 用 脚本 文 
入 保存 ， 更 重要 的 是 ， 在 脚本 文件 中 
来 ， 形 成 一 个 有 机 的 、 好 的 、 完 整 的 程序 ， 






































1.10 MATLAB 的 函数 句柄 


MATLAB 的 函数 句柄 党 























自然 可 以 


























面 守 








] 用 





function y 王 {Cx) 




















j 来 快速 定义 通常 意义 上 的 数学 函数 。 


大 Z) 王 Sin(Z) 十 cos( 工 ) 


述 MATLAB 函数 文件 ; 


y 王 Sin(CX) 十 SinCx); 


















































j 函 

















行 定 义 ， 如 下 : 


而 的 函数 文件 起 名 为 m 然 后 存盘 在 MATLAB 的 安装 目 
目录 中 ， 就 可 以 在 MATLAB 中 使 





数 FCz) 一 sin(Zz) 十 cos(CZ) 。 


， 将 本 段 代 码 保 
iliang (请 注意 脚 








了 
则 即 可 ， 但 外 部 函 


展 名 是. m。 





然后 复制 、 粘 贴 到 





首先 可 以 将 程序 代码 永 
语句 和 数 





据 被 组 织 起 








以 解决 大 型 的 科学 计算 或 数据 处 理 问题 。 


比如 对 数学 函数 : 


录 下 的 work 子 


第 1 章 ，MATLAB 简介 与 简单 计算 














然而 更 方便 的 定义 函数 /z)=sin(CZz) 十 cos(CZz) 的 方法 是 使 用 函数 句柄 ， 在 


MATLAB 环境 下 输入 如 下 语句 : 


1. 1I1I 


、 


{ 一 @(Cx)sin(Cx) 


十 cos(CX) ; 












































这 样 就 获得 一 个 称 为 函数 句柄 的 变量 {， 通 过 上 述 定 义 ，f 就 代表 了 以 x 为 自 变 
量 的 函数 sin(Cz) 十 cosCz)， 比 如 我 们 想 求 sin(2) 二 cos(2) 的 值 ， 可 以 写 下 如 下 代码 : 








{ 王 @(Cx)sinCx) 
b 王 {(2) 


四 
结果 是 : 


b 王 0. 4932 





十 cos(CxX) ; 


















































利用 函数 句柄 ， 











可 以 更 方便 更 




















快速 地 定义 普通 的 数学 函数 ， 是 一 种 值得 推荐 的 


























但 对 于 分 段 函数 或 需要 书 
.十 (M 一 1) 十 M 








MATLAB 区 别 























写 若 二 代码 才能 求 得 函数 值 的 函数 [如 SS 一 1 十 

















的 和 函数 qiuhe] 还 需要 利用 函数 文件 进行 定义 。 











MATLAB 的 复数 、 数 据 精 度 与 常数 


于 其 它 高 级 计算 机 语言 的 一 个 特征 之 一 就 是 MATLAB 中 可 以 
































用 复数 。 在 其 














池 








区 








多 
的 


代表 复数 的 虚 部 ， 显 然 ， 这 禁 


和 复数 无 法 共同 参与 运算 。 


LAB 中 定义 为 虚数 和 
位 ， 因 此 在 MATLAB 


了 

















它 高 级 计算 机 语言 中 ， 要 么 不 能 使 用 复数 ， 需 要 科研 工作 者 另 




































































Fortran 语言 用 








编写 函数 进行 











定义 ， 要 么 采用 特殊 形式 来 处 理 复数 ， 如 专门 为 科学 计算 诞生 


个 二 元 数 对 














评 














Ca，0) 来 定义 复数 ， 其 中 & 代表 复数 的 实 部 ，2 




















# 处理 复 数 ， 会 为 科学 计算 带 来 很 大 的 不 便 ， 致 使 实数 














我 们 从 数学 知识 中 知道 ， 复 数 表 示 为 十 和 ii， 其 中 a 代表 复数 的 实 部 ，0 代表 复 
数 的 虚 部 ，i 是 虚数 














成 Ki 形式 比较 符 
我 们 看 几 个 MATLAB 复数 运 人 


么 流畅 自然 ， 体 现 了 数学 的 完美 
MATLAB 确实 是 为 科学 计算 诞 委 














福 a 一 1^2 

2 王 一 直 

六 a 一 sqtt( 一 4) 
a 一 0 十 2.0000i 

六 alog( 一 18) 


a 一 2.8904 十 3. 














村 合 大 家 的 习惯 








单位 。MATLAB 也 遵循 相同 的 定义 复数 的 规则 。i 在 MAT- 
攻 位 ， 复 数 表 示 为 Kc 十 和 i。 在 MATLAB 中 ,，j 也 被 定义 为 复数 单 
hh ， 复 数 也 可 表示 为 & 十 各 ， 但 从 习惯 上 考虑 ， 一 般 复 数 写 





















































14161 











与 统一 ， 通 过 这 些 例 子 ， 大 家 能 够 真正 体会 到 














的 软件 和 语言 。 


广 a 一 (1 十 21) *(3 一 5 一 21 
a 一 13.0000 一 1.00001 

福 a 一 (2 十 DC5 十 2i) 十 6 

a 一 6.4138 十 0.03451i 

福 a 一 Sin(1 十 2i) 

a 一 3.1658 十 1.95961i 
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MATLAB 在 :i 








度 是 所 谓 的 双 精 度数 据 ，MATLAB 的 双 精 度数 具 














行 科学 计算 时 ， 数 据 运算 精度 很 高 ， 


MATLAB 默认 的 数据 精 





























15 位 有 效 数 字 ， 但 我 们 从 前 面 





























的 运算 结果 看 到 ，MATLAB 运算 结果 通常 只 有 5 位 有 效 数 字 。 这 是 因为 MATLAB 默 
认 将 运算 结果 以 所 谓 的 short 格式 在 屏幕 上 显示 ， 为 5 位 有 效 数 字 ， 但 实际 上 ， 运 

















算 结 果 是 15 位 有 效 数 字 ， 只 是 仅 显 示 5 位 Tf 


数字 ， 可 以 用 format long 命令 将 MATLAB 的 数 志 


























示 15 位 有 效 数 字 。 
举例 如 下 : 
六 a 王 log(5) 
a 一 1.6094 














福 format long 
福 a 
a 一 1.60943791243410 






































令 ， 举 例如 下 : 
六 bsSqrt(2) 
b 王 1.41421356237310 





六 format short 
六 b 
b 一 1.4142 








通过 例子 ， 我 们 可 以 看 到 ， 使 




































































MATLAB 里 述 有 一 些 数学 常 









































以 方便 科研 人 员 进 行 科学 计算 。 





已 。 要 想 让 MATLAB 显示 15 位 有 效 
居 显 示 格 式 改 为 long 格式 ， 即 显 























VS 











format long 命令 后 ，log(5) 的 值 显 示 了 15 位 

















如 果 想 将 数据 的 long 显示 格式 改 为 short 显示 格式 ， 可 以 用 format short 命 





的 常数 ， 这 些 常数 是 MATLAB 内 部 定义 好 的 ， 











最 著名 的 数学 常数 莫 过 于 加 


























福 a 王 Dil 
a 一 3. 14159265358979 

















前 面 我 们 提 到 ， 虚 数 单位 
六 a 一 i2 























于 





周 率 P，MATLAB 里 





3 ii 或 j 来 表示 : 


闵 a 一 j^ 


a 一 一 1 





也 
































下 
到 








在 分 析 运 算 中 ， 有 个 著名 常数 无 穷 大 co， 在 MATLAB 














周 率 了 j pl 表示 : 








蕊 





导 inf 表示 ， 在 般 





























的 高 级 计算 机 语言 中 ， 一 个 非 零 的 常数 去 除 以 零 是 错误 的 、 没 有 意义 的 ， 但 MATI- 
LAB 把 这 种 情况 处 理 为 得 到 无 穷 大 : 

















六 a 王 17/0 
Warning:Divide by zero. 


a 一 Inf 
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六 a 王 一 2/0 

Warning: Divide by zero， 

a 一 一 Inf 

pi，i，j，inf 在 MATLAB 中 分 别 代表 不 同 的 数学 常数 ， 因 此 和 希望 读者 在 编写 
MATLAB 程序 时 ， 不 要 使 用 名 称 为 pl，i，j，inf 的 变量 ， 不 要 对 pi，i，j，inf 进 
行 赋值 ， 如 不 要 出 现 pi 一 12 这 样 的 语句 ， 以 免 引 起 混乱 ， 因 为 pl，i，j，inf 在 
MATLAB 里 具有 特定 的 含义 和 数值 。 

另外 ， 著 名 的 数学 常数 e 在 MATLAB 里 如 何 表示 呢 ? 是 不 是 MATLAB 也 采 
了 一 个 符号 来 定义 了 常数 e 昵 ? 答案 是 没有 ! 如 果 我 们 用 到 ee， 那么 该 如 何 表示 
呢 ? 我 们 前 面 学 习 过 以 常数 e 为 底 的 指数 函数 是 expCx)， 因 此 ， 常 数 e 通 过 exp(1) 



































































































































































































































六 a 一 exp(]) 

a 一 2.71828182845905 

MATLAB 还 有 一 个 特殊 常量 ， 称 为 非 数 ， 它 用 NaN 表示 ， 在 极限 运算 中 ， 无 
穷 大 减 无 穷 大 、 零 除 以 零 常 党 没有 确定 的 极限 ， 它 们 的 值 是 不 确定 的 ， 对 于 这 些 情 
况 ，MATLAB 用 NaN 来 表示 ， 如 下 : 













































































六 a 一 inf 一 inf 
a 一 NaN 
六 bb 一 070 


Warning: Divide by zero. 
b 王 NaN 


1.12 使 用 MATLAB 进行 计算 的 一 些 注 意 事项 


我 们 在 前 述 的 需要 称 取 KxCrzO， 多 少 克 的 例子 里 ， 曾 经 提 到 赋值 号 〈=)， 赋 
值 号 〈= 一 ) 的 作用 是 将 计算 式 的 值 赋 给 某 个 变量 ， 这 里 说 的 计算 式 ， 指 的 是 由 括 
号 、 各 种 数学 运算 符 〈 如 加 减 乘除 ) 和 函数 将 各 种 数据 〈 如 常数 和 变量 ) 组 合 起 来 
的 有 意义 的 式 子 。 赋 值 号 的 作用 是 将 赋值 号 〈=) 左边 计算 式 的 值 典 给 赋值 号 
(=) 右边 的 变量 ， 请 大 家 注意 ， 它 绝对 不 同 于 数学 上 的 等 于 号 ， 我 们 前 面 也 提 到 
过 ， 在 MATLAB 中 ， 等 于 号 是 〈 王 =)， 专 门 用 来 判断 两 个 数值 是 否 相 等 。 

假设 有 两 个 变量 wK 王 3，0 王 4; 

现在 有 如 下 两 个 赋值 语句 : 

a 一 b; 




























































































T 





























































































































b 一 ay 
这 两 个 赋值 语句 的 作用 是 截然 不 同 的 ， 第 一 个 语句 的 作用 是 将 2 的 值 赋 给 <， 
直 后 C 和 2 的 值 都 是 4。 第 二 个 赋值 语句 的 作用 是 将 a 的 值 赋 给 2， 赋 值 后 wa 和 2 










































































ES 





赋 





























35S 


MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 














计 





算 与 数据 处 理 





的 值 都 是 3，MATLAB 语句 与 运行 结果 如 下 : 


述 语 


和 全 冯 ? 
| 三 又 局 
105 
a 

b 

三 
五 至 示 





赋值 号 左边 只 能 是 变 














考察 下 面 的 语句 : 
N=N 十 














和 三 必 
加 
b 一 ai 
a 
b 

3 
b=3 


量 ， 不 能 是 计算 式 子 ， 例 如 : 








a 十 b 王 3 kx5 十 1 是 错误 的 。 




















它 的 作用 是 将 的 原 值 加 1 再 送 回 N 中 去 ， 如 果 六 的 原 值 为 5， 那 么 通过 上 





句 ，N 的 值 变 成 了 6。 这 个 语句 当然 是 正确 的 ， 原 












































( 王 ) 古 赋 值 号 ， 而 不 是 数学 里 的 等 号 。 








MATLAB 还 提供 





号 把 该 式 子 的 值 赋 给 其 它 变量 。 当 MATLAB 直接 计算 式 子 的 值 时 ， 将 式 子 的 
认 赋 值 给 变量 azs， 变 量 arzs 是 MATLAB 的 保留 变量 名 ， 专 门 用 于 储存 没 

































































在 运行 环境 中 直接 输入 计算 式 子 进行 




















直接 计算 ， 而 不 需要 用 














因 就 在 于 在 MATLAB 中 ， 














































































































的 值 ， 并 将 该 值 赋 给 MATLAB 的 保留 变量 azzs。 

























































































3 十 … 十 99 十 100 的 值 ， 采 用 循环 结构 语句 求解 ， 在 这 里 ， 
此 ， 读 者 也 可 体验 到 MATILAB 的 优越 性 所 在 。 



































直接 表示 和 操作 矩阵 〈 仿 向 晤 











时 ) ， 





羽 此 ， 














赋值 
值 默 
进行 赋值 的 计算 式 子 的 值 。 
网 如 : 计算 5 {cos 簿 ) 的 值 
MATLAB 语句 如 下 : 
六 5^A(1/3)*#cos(4 半 pi/3) 
敲 回 车 ， 得 到 
ans 一 一 0.8550 
我 们 看 到 ， 上 面 的 计算 式 子 没有 赋值 给 人 丰 
式 子 
我 们 前 面 对 s 王 1 十 2] 
我 们 采用 另外 一 种 方法 求解 ， 
求解 语句 代码 如 下 : 
s 一 Sum(1:100) 
敲 回 车 ， 得 到 
s 一 5050 
[于 MATLAB 能 4 
个 含 100 个 元 素 、 分 量 为 
向 量 的 各 分 量 相 加 求 和 ， 
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只 用 一 条 语句 就 得 到 结果 。 











、2、3、…、99、100 的 行 向 量 ， 


然后 









































F 何 变量 ,但 MATLAB 直接 计算 了 该 









































我 们 首先 生成 一 
用 sum 函数 对 访 
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我 们 再 看 一 个 例子 : 











EN 
计算 * 王 1 了 二 
这 个 问题 比 求 =1 十 : 
























































一 下 。 
循环 语句 方法 
s=0; 

二 一 5 


for KK 三 1:2:199 
PP 一 Py; 
s 一 S 十 D/k; 
end 


S 


运行 上 述 两 种 方法 的 语句 














对 这 两 种 方法 的 说 明 

















可 以 使 用 循环 结构 语句 来 解 ## 
功能 解决 之 。 我 们 下 面 写 出 解决 这 个 问题 的 两 



























































100 的 值 要 稍微 复杂 一 些 ， 但 本 质 上 仍然 
jd MATLAB 处 理 和 矩阵 和 向 量 的 强大 
丰 种 方法 的 语句 代码 ， 读 者 可 以 比较 























向 量 方法 





二 Zeros(1,，100); 
证 全 必 人 
K(2:2:100) 三 一 1 *x[3:4:199]; 
s 王 Sum(1. /Kk) 


都 是 s 王 0.7829 。 




















该 求 和 序列 每 项 的 通 





来 ， 则 该 序列 的 求 和 问题 就 解雇 了 
循环 方法 首先 定义 了 一 个 向 量 








， 只 要 能 够 把 求 和 序列 的 通 项 表达 出 





























[1 3 5…197 199]， 每 循环 一 次 , k 取 该 向 量 的 





一 个 分 量 ， 当 循环 次 数 是 奇数 时 ， 娘 取 1， 当 循环 次 数 为 偶数 时 ， 娘 取 一 1， 每 次 循 


























环 ， 就 可 以 用 如 /& 表 示 该 求 和 序列 的 通 项 ， 然 后 利用 循环 体内 的 语句 s 一 s 十 p/k， 














逐步 把 该 求 和 序列 的 每 一 项 加 到 上， 
































向 量 方法 首先 定义 了 








和 序列 的 100 个 通 项 。 这 个 求 和 
项 的 分 母 是 一 1 * [3:4:199 ] 















































量 一 1 *[3:4:199] 赋 给 向 量 
奇数 项 的 分 母 ， 其 个 数 项 就 



































是 求 和 序列 的 各 项 〈 请 注意 这 


得 到 序列 和 。 


我 们 最 后 需要 提 及 的 是 ， 
MATLAB 认为 是 两 个 不 同 的 变量 。 
命令 ， 应 该 使 用 小 写字 凡 ， 
Sin(3) 这 个 语句 ，MATLAB 将 报错 ， 应 当 使 



































区 分 大 小 写 的 ， 也 就 是 说 ，a 和 A 被 
对 于 MATLAB 本 体 所 带 的 各 种 语句 、 函 数 和 
能 报错 。 如 计算 3 的 正弦 值 ， 使 用 














否则 MATLAB 可 














当 循 环 完成 后 ， 就 求 得 该 序列 的 和 。 
个 零 的 行 向 量 ， 后 面 将 用 这 个 向 量 存放 求 
的 分 母 是 向 量 [1:4:197]， 其 偶数 





















































97] 赋 给 向 量 & 的 奇数 分 量 ， 将 向 














， 向 基 的 奇数 项 就 是 求 和 序列 的 
数 项 的 分 母 ， 这 样 ，1. /人 k 的 各 分 量 就 
了 点 除 算 符 )， 然 后 用 sum 函数 对 1./K 求 和 ， 

































































小 写 的 sin(3) 。 
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区 | 











、 计 算 与 数据 处 理 








1.13 利用 MATLAB 进行 简单 计算 


数 、 
涉及 各 种 方程 乔 


我 们 说 的 简单 











指数 、 三 角 函 








行 简单 计算 。 





[方程 组 的 求解 。 


计算 是 指 仅仅 涉及 





























四 则 运算 〈 加 减 乘 除 ) 和 超越 运算 〈( 取 祖 、 
数 ) 的 计算 ， 简 单 计 算 既 不 涉及 分 析 运 算 〈 微 分 和 积分 )， 


对 
也 不 











下 面 我 们 举 两 个 例子 ， 








说 明 如 何 利 用 








MATLAB 进 








反应 的 标准 摩尔 烩 变 





























j 向 量 点 积 函 数 的 














估 


趣 例子 ， 我 们 考察 如 何 使 











1.13.1 
作为 灵活 使 

化 学 反应 过 程 中 热力 学 函数 的 变化 。 
对 于 化 学 反应 : 


变化 ， 如 该 反应 的 标准 摩尔 烩 变 。 


应 的 标 ; 





反应 物 A、B 








根据 热力 学 有 





对 于 上 述 反应 


反应 物 的 计量 


反 














很 明显 ， 根 据 


摩尔 痊 变 





污 天 
人 外 











一 285. 82 一 426.73 0]， 此 处 标准 
计算 该 反应 标 
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例如 求 下列 反 


应 物 和 生成 物 的 标准 


A, 刀 8 


mA 十 vB 一 一 zzC 十 ziD 
反应 生成 产物 C、D， 现 在 要 求 该 反应 的 某 个 标 ; 














] dot 函数 求解 











热力 学 函数 的 


























关 知 识 ， 求 该 反应 的 标准 
万 二 > uiArH8 


， 可 以 把 反应 物 和 生成 物 的 计 基 
[v 
值 ， 生 成 物 的 计量 系数 规定 为 正 值 。 
摩 尔 生成 妈 相应 的 也 可 以 组 成 一 个 标准 
[ArH82CA)ArHE2CB)ArH8CCArHE2CD)] 


和 人 > 





1 V2 V3 V4] 

















系数 规定 为 负 



































向 量 点 乘 的 定义 和 上 述 求 该 反应 的 标准 摩尔 烩 变 的 式 子 ， 计 算 
生成 炊 向 量 的 点 积 : 

















实际 上 就 是 求 反 应 的 计量 系数 向 量 与 标准 
dot( 计 量 系数 向 量 , 标 准 摩尔 生成 烩 
应 的 标准 摩尔 生成 烩 A, 互 2 : 


2NazOs(Cs) 十 2H2OCD) 一 一 4NaOHCS) 十 O2(Cg) 





























向 量 ) 
























































反应 的 计 





量 系数 向 量 为 【 





2 一 241j， 反 应 的 标准 摩尔 生成 烩 向 





























摩尔 生成 烩 的 单位 是 kJ。mol :。 
摩尔 烩 变 的 MATLAB 语句 如 下 : 
































力 辣 二 | 三 罗 三 史 天 | 


六 b 王 [一 513. 


六 delta_ 百 王 dot(a,b) 


敲 回 车 ， 得 到 





2 


delta 再 和 一 108. 8800 


摩尔 烩 变 的 式 子 可 以 写作 : 


系数 组 成 为 一 个 计 基 系 








摩尔 生成 烩 向 基 : 








反 





-下 . 
恒 


为 [一 513. 2 





狼 标 准 摩尔 生成 炊 的 单位 是 kJ， mol 


第 1 章 MATLAB 简介 与 简单 计算 











1.13.2 求解 反应 平衡 常数 


我 们 下 面 来 看 一 个 物理 化 学 方面 的 问题 。 本 问题 的 计算 步骤 较 多 ， 虽 然 本 问题 
计算 器 就 可 以 完成 ， 但 利用 计算 器 不 容易 检查 计算 步骤 ， 输 入 数据 和 算式 时 容易 
出 错 。 用 MATLAB 程序 一 段 程序 代码 进行 计算 ， 并 在 每 条 语句 后 面 加 上 注 释 性 文 
字 ， 则 可 最 大 限度 地 防止 错误 的 发 生 ， 保 证 计算 正确 。 

己 知 下 列 标准 电极 电势 : 

Cus 十 2e 和 后 人 Cu 中 一 0.337V 全 

Cu 十 e 和 后 全 Cu- Oo 一 0. 159V OO) 

(1) 计算 反应 Cu(Cs) 十 Cu (aq) 生 人 2Cur (aq) 的 平衡 常数 (25"C ) ; 

(2) 已 知 SCCuCD=1.2X10“， 试 计算 反应 CuCs) 十 Cu (aq) 十 2C1 (aq) 生 一 
CuClGs) 的 平衡 常数 (251C ) 。 

对 于 问题 (1)， 如 果 能 知道 反应 Cu(Cs) 十 Cu (aq) 和 后 罗 Cu (aq) 的 标准 吉 布 斯 
能 变 ， 则 可 根据 标准 吉 布 斯 能 变 与 平衡 常数 的 关系 ， 得 到 反应 的 平衡 常数 。 
通过 观察 可 知 ， 反 应 四 乘 以 2 再 减 去 反应 @ ， 就 可 得 到 反应 Cu(Cs) 二 Cu” (aq) 秆 一 
Cu (aq)， 根 据 热力 学 函数 的 变化 与 途径 无 关 的 原理 ， 如 果 知 道 反应 四 和 四 的 标准 
吉 布 斯 自由 能 变 ， 则 反应 @ 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 乘 以 2 再 减 去 反应 @ 的 标准 吉 布 
折 自 由 能 变 ， 就 能 知道 反应 Cu(Cs) 二 Cu (aq) 生 Cu (aq) 的 标准 吉 布 斯 自 
变 。 根 据 标 准 电极 电势 与 标准 吉 布 斯 自由 能 变 的 关系 ， 反 应 @@ 和 四 的 标准 吉 布 斯 
能 变 容易 得 到 。 因 此 ， 问 题 (1) 解决 。 

对 于 问题 (2)， 沉 淀 反应 Cu 十 Cl 和 人 CucCl(Cs) 乘 以 2 再 加 上 反应 Cu(Cs) 十 
Cu (aq) 生 罗 2Cu (aq)， 就 可 得 到 反应 Cu(Cs) 十 Cu (aq) 十 2Cl1- (aq) 生 人 CuCl(Cs)， 
因此 ， 沉 淀 反应 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 乘 以 2 减 去 反应 Cu(Cs) 十 Cu” (aq) 和 后 罗 2Cu (aq 
的 标准 自由 能 变 ， 就 可 求 得 反应 Cu(Cs) 十 Cu (aq) 十 2C1- (aq) 生 人 CuCl(Cs) 的 标准 
吉 布 斯 能 变 ， 根 据 标准 吉 布 斯 能 变 与 平衡 常数 的 关系 ， 就 可 求 出 反应 Cu(s) 十 
Cu” (aq) 十 2C1 (adq) 生 人 CuCl(s) 的 平衡 常数 。 反 应 CuCs) 十 Cu (aq) 生 人 2Cu (aq) 的 标 
准 能 变 已 经 由 问题 (1) 求 得 ， 现 在 又 知道 沉淀 反应 Cu 十 Cl 和 后 人 CuCl(Cs) 溶 度 
积 ， 根 据 溶 度 积 ， 很 容易 求 得 沉淀 反应 的 标准 吉 布 斯 能 变 。 则 问题 (2) 解决 。 
还 个 小 问题 就 是 深度 积 常数 是 用 科学 计数 法 表示 的 ， 在 MATLAB 中 如 何 表 
示 ? 用 科学 计数 法 表示 的 数值 ， 如 1.2X10 一 ,在 MATLAB 中 的 表示 方法 是 1. 2e-6 。 
解决 上 述 问题 的 MATLAB 语句 如 下 : 
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贤 求 解 间 题 (1) 

FE 王 96485. 34; 多 法 拉 第 常数 

工 三 约 寺 273. 155 多 反 应 的 热力 学 温度 

R 王 8. 314; %% 理 想 气 体 常数 
本 上 计算 反应 四 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 
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delta_ G2= 一 一 1 *FE *0.1594 儿 计 算 反 应 @ 的 标准 吉 布 斯 自由 能 
delta G_1=2 * delta_ G2 一 delta G1; 中 计算 反应 (1) 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 
开 1 王 exp(delta G 1/( 一 R *# 工 )) 2% 计 算 反 应 (1) 的 平衡 常数 

扒 求 解 问 题 (2) 
Ksp= 三 1. 2e 一 6) 中 沉淀 反应 的 深度 积 常数 
delta_ G Ksp 一 一 人 # 个 *klog(C1/Ksp); %% 计 算 沉 演 反 应 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 
delta G_ 2 王 2 * delta_ G Ksp 十 delta G_ 1; %% 计 算 反 应 (2) 的 标准 吉 布 斯 自由 能 变 
民 2 王 exp(Cdelta G_2/( 一 R # 工 )) 





ZI 
湛 









































运算 结果 是 : 

问题 (1) 的 平衡 常数 为 1= 王 9.5944e 一 007 。 

问题 (2) 的 平衡 常数 为 K2 一 6.6628e 十 005 

运算 结果 用 MATLAB 的 科学 计数 法 表示 了 ， 按 照 习 惯 的 科学 计数 法 : 

K1 一 9.5944X10- ，K2 一 6.6628 久 10; 

本 章 将 在 这 里 结束 ， 与 MATLAB 的 庞大 体系 相 比 较 ， 本 章 叙 述 的 内 容 实 在 是 
九 牛 一 毛 。 但 本 章 叙 述 了 MATLAB 的 最 基本 内 容 ， 最 基本 的 通常 是 最 重要 的 。 
MATLAB 是 一 个 工具 ， 应 该 在 使 用 过 程 中 熟悉 它 ， 掌握 它 。 和 希望 读者 不 要 把 它 作 
为 一 种 纯 理 论 来 学 ， 以 知道 了 为 满足 ， 而 应 当 以 应 用 为 目的 ， 做 到 灵活 地 、 得 心 应 
手 地 在 实践 中 不 断 用 MATLAB 解决 遇 到 的 作 图 、 化 学 计算 与 数据 处 理 问 题 。 
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倘 2 看 


MATLAB 作 图 



























































将 数据 转变 为 图 形 是 极其 令 人 人 愉快 的 ， 因 为 数据 是 比较 抽象 的 ，fi 

能 立即 给 人 更 多 ， 更 明确 的 信息 。 依 据 数 据 作 图 好 

方法 ， 但 以 前 限于 条 件 ， 化 学 工作 者 只 能 做 很 简单 的 图 形 ， 对 于 在 化 学 教学 与 科 胡 
的 较为 复杂 的 函数 或 实验 数据 ， 无 法 将 其 转变 为 图 形 ， 从 而 丢掉 一 些 能 够 从 

图 形 中 得 到 的 有 用 信息 ， 这 不 能 不 说 是 一 个 遗憾 。 而 MATLAB 出 现 ， 弥 补 了 这 一 


条 图 形 则 比较 
， 也 是 一 种 重要 的 数据 处 理 

















































































































































































































缺陷 。 MATLAB 具有 强大 的 作 岁 、 图 像 分 析 与 处 理 功能 ， 能 够 轻易 地 做 出 各 种 复 
杂 函 数 的 曲线 、 曲 面 图 形 和 其 它 图 形 ， 使 得 化 学 工作 者 在 教学 和 科研 中 如 虎 添 辟 。 
当 读 者 看 到 复杂 的 函数 或 数据 转变 为 美丽 的 、 赏 心 悦 目 的 图 形 ， 必 定 感到 极其 愉快 
与 舒服 。 在 本 章 ， 我 们 讲述 如 何 利用 MATLAB 做 函数 曲线 和 曲面 图 和 基于 实验 数 
据点 做 折线 网 、 饼 图 和 柱 形 网 。 


2.1 曲线 图 


利用 MATLAB 做 一 元 函数 曲线 图 的 基本 函数 是 blot。plot 的 作用 是 将 给 定 横 
坐标 和 纵 坐 标的 一 系列 数据 点 画 在 屏幕 上 ， 线段 将 这 些 数据 点 连 起 来 。 
使 用 plot 函数 ， 最 紧要 的 是 给 plot 提供 数据 点 的 横 坐 标 和 纵 坐 标 ， 使 得 plot 
能 够 根据 数据 点 的 横 坐 标 和 纵 坐 标 画 出 数据 点 ， 需 要 注意 的 是 plot 函数 接受 的 数据 
点 集 的 横 、 纵 坐标 需要 分 别 用 向 量 表示 。 此 外 ， 还 需 划 给 plot 提供 线 型 (如 用 实 线 
还 是 用 点 划 线 )、 曲 线 的 颜色 、 画 出 的 点 的 类 型 (如 是 用 “*” 表 示 点 还 是 用 “o?” 
表示 点 等 ) 。 

我 们 举 两 个 例子 ， 说 明 plot 函数 的 使 用 方法 。 


2.1.1 基态 氧 原子 径 癌 分 布 函 数 图 
根据 薛 定 协 方程 ， 氢 原子 基态 波 函数 为 : 


] 了 
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3 
工 C0 















































































































































































































































































































































































































































山 




































































































































































人 :一 

















式 中 ，a 是 Bohr 半径 ， 其 值 为 52.9pm。 
苇 态 氢 原 子 径 向 分 布 函数 为 


























Dr 一 4 天 由 一 4 (过 ) ce 有 
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线 图 的 问题 。 




































































DGr) 函数 反映 了 核 外 半径 了 处 电子 出 现 的 概率 ， 是 一 个 很 重要 的 函数 ， 以 w as 
为 自 变 量 ， 做 出 位 于 闭 区 闻 [0o 9] 径 向 分 布 函数 图 形 。 很 明显 ， 这 是 元 





























出 现 的 概率 与 半径 了 的 关系 。 














FUE 0 人 本 区 
二 性 二 9 
Dr 一 4/a0 *#T a0. ^2. 


了 EUGESORDT LaDy) 


具体 MATLAB 语句 如 下 : 


瓜 指 定 横 坐 标 
%%Bohr 半径 
*# (exp( 一 ra0)).^2; % 计 算 相 应 的 纵 坐 标 




















xlabel(' 核 外 半径 ) %% 指 定 横 轴 标题 
ylabel(' 电 子 出 现 概率 7) % 指 定 纵 轴 标题 
title( 基 态 所 原子 径 向 分 布 函 数 疼 7 儿 指 定 整个 图 形 的 名 称 

















根据 上 述 代 码 做 出 的 基态 氢 原 子 径 向 分 布 函数 图 见 图 2-1。 





基态 所 原子 径 向 分 布 函数 图 





0.012 


0.01 


0.008 


0U.0OU6 


0.004 


0.002 

















6 8 9 


1 了 


7 而 
禄 外 半径 
图 2-1 基态 氧 诛 子 径 向 分 布 函数 图 




















从 上 图 可 见 , 在 /cs=0 处 ， 也 就 是 原子 核 处 ， 电 子 出 现 的 概率 为 
子 出 现 的 概率 随 ”as 的 增加 而 增加 ， 直 到 在 /as1 处 达到 最 大 值 ， 然 后 随 ~ an 











的 增加 而 减 小 ,在 /aos6 处 ， 







































































做 一 元 函数 




















我 们 下 面 利 用 MATLAB 做 出 径 向 分 布 函数 的 曲线 图 DCr)， 以 了 解 核 外 电子 


名 作 图 ,同时 指定 其 它 要 素 

















0， 然 后 电 





色 子 出 现 的 概率 基本 为 0 了。 如 果 不 直 接 做 出 厂 (7) 





的 图 形 ， 上 述 电子 出 现 概率 与 核 外 半径 的 关系 很 难得 到 ， 由 此 可 以 看 出 作 图 能 够 给 
























































化 学 工作 者 提供 多 人 么 有 





























上 述 MATLAB 语 名 
依 


























的 信息 。 












































的 第 一 名 生成 了 一 个 向 量 ， 表 示 各 个 数据 点 的 横 坐 标 。 第 
据 要 画 的 函数 ， 通 过 运算 ， 得 到 一 个 向 量 ， 获 得 各 个 数据 点 的 纵 坐 标 ， 请 
































注意 运算 过 程 中 使 用 了 点 乘 算 符 和 点 乘 方 算 符 。 数 据点 的 横 坐 标 用 向 生 
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第 MATLAB 作 图 

向 量 Dr 表示。 在 第 三 句 使 用 plo 
筑 坐 标 和 纵 坐 标 绘 加 第 站 
线 的 颜色 ，“-” “#” 表 示 























线 颜 色 的 定义 ， 见 表 2-1。 


MATLAB 对 线 型 、 



































































































































m(Cmagenta) 红 红色 
yCyellow) 色 绿色 
k(black) ! 色 蓝 色 
wCwhite) 色色 青色 
从 名 上 三 P 正 五 角形 
立 句 下 三 S 正方 形 
学 右 三 h 正六 角形 
去 d 萎 形 

















MATLAB ， 
































xlabel，ylabel，title 都 是 MATLAB 的 固 





和 整个 图 形 的 标 









































j 是 在 做 出 图 形 
































是 字符 串 ， 在 














引号 括 住 的 字母 、 单 词 或 汉字 称 为 字 欠 











忆 ， 是 一 种 文本 信 息 ， 























乡 的 名 称 等 。 


et 


j xlabel 等 函数 为 攻 


















































区 
图 形 清 晰 明了 。 











2.1.2 草酸 各 逢 


中 存在 形式 的 分 布 曲 纤 











轩 里 只 画 了 一 条 曲 
1 ， 当 共 斩 酸 碱 对 处 于 了 
这 时 它们 的 浓度 称 为 平衡 浓度 。 当 溶液 的 pH 1 
区 式 的 分 布 情况 也 随 之 发 生变 化 。 酸 克 
平衡 浓度 占 总 浓度 〈 各 种 存在 形 
以 & 表示 。 分 布 系数 与 p 瑞 值 
酸 碱 滴 定 的 过 程 、 























从 酸 碱 离 解 反 应 可 











碱 存在 








0 



















































































数 ” 


线 可 以 帮助 我 们 深 

















对 于 了 解 络 合 


















































0 
的 总 浓度 c 应 为 以 上 3 种 组 分 存在 


区 式 是 : 瑟 ， 























线 ，MATLAB 还 允许 在 一 张 图 里 画 
衡 状 态 时 ， 溶 液 





























形 加 上 各 种 说 明 ， 虽 然 














出 多 条 曲线 。 








存在 着 H;O- 和 
生变 化 时 ， 平 





























平衡 体系 中 某 种 
总 和 ， 也 称 为 分 析 浓 
的 关系 曲线 称 为 






































洒 定 与 沉淀 反应 
j MATLAB 做 出 草酸 的 存在 形 
CD ，HC2OY 















































攻 式 的 平衡 浓度 之 和 ， 
c= 王 L H:C:O,] 二 LHC:OT 十 LC OO 和 
如 果 以 局 、d 和 do 分 别 代 表 HzCO,，HC:OT 和 COf 的 分 布 系数 ， 天 。 和 


滴定 误差 以 及 分 
j 的。 我 们 现在 





据 质量 平衡 ， 草 酸 
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昌 处 理 














天 分 别 代表 草酸 的 一 级 和 二 级 离 解 和 常数 ， 根 据 电离 习 











F 衡 关系 和 质量 平衡 ， 得 到 : 











LH -了 





ELH+ 了 十 必 sLH] 十 开 开 。 


天 [LI 


轴 





岂 .二 [HzCzO,] 

了 [LHC:O， ] 
C 

了 二 [CO4 ] 
C 


[DH 了 十 攻 uLH7 十 民 . Ko 


根据 质量 平衡 ，d 十 四 十 do 一 1。 


























下 面 我 们 使 用 MATLAB 在 一 张 网 





























中 
本 














。 横 坐标 用 pH 值 ， 纵 和 









































式 的 分 布 系数 时 ， 使 有 
计算 所 离子 浓度 得 到 的 氧 离子 浓度 
MATLAB 的 特点 和 优点 所 在 ， 使 得 我 人 
的 语句 中 ， 首 先 指定 了 
坐标 和 纵 坐标 、 曲 线 的 线 型 、 点 的 类 型 和 

需 数据 ， 最 后 
句 ， 就 能 在 一 张 图 上 画 








LIH 
LI 儿 











44 


和 al 三 5.9e 一 2; 
和 Ka2 王 6. 4e 一 5; 
间作 和 


再 二 10.^ 人 (一 bH) ; 

















& 标 是 以 值 。 


和 同 [ 攻 是 区 二 日 本 人 罗 玫 人 作用 用 由 天 
delta 1T 王 Kal * HL. /( 瑞 . 乞 十 Kal * 了 十 Kal *Ka2); % 计 算 草 酸 一 氧 根 的 分 布 系数 
站 司 攻 是 全 辣 让 采 有 二 天 | 原 

plot(pH ,delta 2，' 一 *b',pH,delta 1， 


xlabel(CP 值 7 
ylabel(' 分 布 系数 ) 


title(' 草 酸 各 种 存在 形式 的 分 布 曲线 ) 
legend(da ddo ,Location' best7 














做 出 的 图 形 见 图 2-2: 


















































上 将 草酸 的 三 种 存在 形式 的 分 布 曲 线 画 在 一 张 
pH 值 与 [LHr] 的 关系 是 : [LH+] 一 10 9。 

















狼 草 酸 一 级 离 解 常数 
狼 草 酸 三 级 离 解 常数 
% 指 定 pH 值 范 转 
儿 由 Pp 互 值 计算 氢 离 子 浓度 
铬 计算 草酸 的 分 布 系数 























失 计 算 草 酸根 的 分 布 系数 


LE 


% 作 图 并 规定 其 它 要 素 

狼 指 定 横 轴 标题 

儿 指 定 纵 轴 标 题 

多 指定 图 形 标题 

狼 做 出 图 例 , 区 分 各 分 布 曲 线 








在 上 述 MATLAB 语句 中 ， 需 要 注意 的 








月 了 点 乘 方 和 点 








除 算 符 ， 


是 在 计算 氢 离 子 浓度 以 及 计算 草酸 三 种 






































因为 在 上 述 语句 里 ， pb 是 向 量 ， 
是 问 量 ， 和 疝 量 能 够 作为 一 个 整体 参加 和 运算， 是 
] 进 行 有 关 计 算 变 得 方便 而 简洁 。 在 用 plot 






























































线 的 月 























画 间 





间 定 画 晶 


草酸 分 布 





















































线 所 需要 的 数据 ， 如 草酸 分 布 曲线 的 横 
线 颜 色 ， 然 后 指定 了 画 出 草酸 一 氢 根 分 









































8 草酸 根 分 布 曲 线 所 
上 三 条 分 布 曲 线 。 


















































需 划 的 数据 ， 如 此 ， 使 用 plot 








最 后 一 条 语句 是 : legend (di 'di'， do'，Location'，'bestD ， 该 语句 的 作用 是 做 




















例 ， 对 各 条 曲线 进行 

















又 分 。 


大 











为 一 张 图 

















上 画 出 了 























条 曲线 ， 所 以 需要 在 图 上 指 

















明 各 条 分 布 利 线 是 草酸 哪 种 形式 的 分 布 昌 线 ， 也 就 是 需要 对 各 分 布 遇 线 取 个 名 字 ， 


让 
2 
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草酸 各 种 存在 形式 的 分 布 曲线 






































分 布 系数 





































































































行 关联 。 在 本 图 上 ， 草 酸 分 布 曲线 上 点 是 星 号 





pH 什 
图 2-2 草酸 各 种 存在 形式 的 分 布 曲 线 




















进行 区 别 。 我 们 这 里 依次 把 三 种 分 布 曲 线 分 别 命名 为 & ，ci ，qw, ， 然 后 需要 将 各 
线 名 字 与 曲线 本 身 进行 联系 。MATLAB 可 以 将 曲线 上 的 点 的 类 型 






























































与 该 曲线 名 字 进 



































圈 ， 草 酸根 分 布 曲线 上 的 点 是 正六 和 角形。 按照 
改革 酸 分 布 曲线 ， 然 后 做 草酸 一 氮 根 的 分 布 ! 
















































































legend 函数 中 命名 的 次 序 是 ds ，qd，d， 这 样 d 就 与 草酸 分 布 


， 草 酸 一 毛根 的 分 布 
plot 函数 中 做 分 布 




















线 ， 最 后 做 草酸 根 分布 曲 线 ， 我 们 在 


























曲线 上 的 点 是 区 
线 的 次 序 ， 是 先 















































di 就 与 草酸 一 氨 根 的 分 布 昌 线 建 立 了 联系 ，d 与 草酸 根 分 布 帅 线 
后 这 种 联系 需要 在 图 上 表达 出 来 ， 这 就 是 图 例 。 图 例 的 位 置 用 location' 结 合 一 个 表 
























































示 位 置 的 字符 串 来 规定 ， 我 们 这 里 采用 了 参数 best'， 规 定 MATLAB 将 图 例 放 在 图 



































上 的 最 合适 的 位 置 ， 当 然 读 者 也 可 以 根据 实际 








线 建 立 了 联系 ， 
建立 了 联系 。 最 

















情况 选用 'North'，TEast'，'NorthEast' ， 




















NorthWest 等 参数 ， 指 定 图 例 放 在 其 它 位 置 。 
参数 都 是 字符 串 ， 都 加 了 单 引 号 。 


















































分 布 曲线 可 知 : 当 pH 一 1.2 时 ，H2C:O， 





最 后 请 大 家 注意 legend 函数 里 的 所 






































5 优势 ; 当 1.2<<pbpH 一 4.2，HC:OT 


为 主要 存在 存在 形式 ; 当 pH>>4.2 时 ， 则 CO 占 优势 。 我 们 还 可 以 看 出 ，LHC?:O7 ] 
































的 分 布 曲线 心 在 PHs2.7 时 ， 存 在 
们 将 在 后 面 的 最 优化 章节 予以 详细 讲述 。 


2.2 折线 图 


化 学 工作 者 常常 要 根据 实验 数据 做 出 折线 
的 变化 趋势 或 关系 ， 如 反应 物 浓 上 度 随 反应 时 间 
与 碱 加 入 的 体积 之 间 关 系 。 做 折线 图 基本 函数 






























































图 ， 以 反映 一 个 变量 











站 然 是 plot 函数 ， 作 








一 最 大 值 ， 这 个 最 大 值 点 该 如 何 精确 求 得 ， 我 


随 另 外 一 个 变量 


的 变化 趋势 ， 酸 碱 滴定 过 程 溶液 p 瑟 








图 的 第 一 步 仍 然 
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是 给 plot 提供 数据 点 的 横 坐 标 和 纵 坐 标 。 我 们 下 而 
做 折线 图 的 例子 。 


2.2.1 热 解 产品 的 产 率 与 温度 关系 


农作物 秸秆 在 缺 氧 条 件 受热 会 发 生 热 分 解 ， 最 终生 成 燃料 油 、 炭 粉 和 气体 三 种 
产品 ， 这 三 种 产品 的 产 率 受 温度 影响 很 大 ， 不 同 温 度 下 三 种 产品 的 产 率 ， 见 表 2-2 。 














通过 两 个 例子 说 明 用 MATLAB 































































































试 做 出 三 种 产品 的 产 率 与 温度 关系 的 折线 图 。 
表 2-2 不 同 温度 下 三 种 热 分 解 产 品 的 产 率 〈 质 量 分 类 ) 
温度 人"C 气体 /中 炭 粉 /中 燃料 油 /中 
420 12 32 56 
50 14 25 61 
80 20 24 57 
510 24 19 57 
540 31 17 52 











做 上 述 折线 图 的 MATLAB 语句 如 下 ; 





t 一 [420 450 480 510 540]; % 热 分 解 温度 
product=[12 14 20 24 31;32 25 24 19 17;56 61 57 57 52]; % 三 种 产品 产 率 
plot(t,product(1,:) 洗 #bovt,product(2,:),zorst,product(3，:) ,zhk7 %% 作 图 











































































































xlabel( 温 度 冯 7 儿 指 定 横 轴 标题 
ylabel( 热 分 解 产 品 产 率 (质量 分 数 )%7 儿 指 定 纵 轴 标题 
title( 热 分 解 产 品 产 率 与 温度 的 关系 7 鉴 指定 图 形 标 题 
legend( 气 体 ., 痰 粉 , 燃料 油 ,Location' ,best 上 做 图 例 
折线 图 见 图 2-3 : 
从 上 述 的 MATLAB 语句 看 出 ， 基 于 实验 数据 做 折线 图 和 做 函数 曲线 图 并 无 本 
热 分 解 产品 产 率 与 温度 的 关系 
70 T 了 p 
人 | 
太 S0 eg 气体 
时 -e- 炭 粉 
二 -过 一 燃料 油 
计 40F 
中 30 | 
玉 20 上 + ] 
104 
420 440 460 480 sS00 520 540 


产 庆 /4 
图 2-3 热 分 解 产品 产 率 与 温度 的 关系 
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1 


沁 


。 














|， 都 是 指定 点 的 横 坐 标 和 纵 坐 相 


























汀 攻 炎 区 











| 忆 
| 区 





内 惑 让 和 壮 靖 肌 
村 



































产 率 。 








1 线 图 是 根据 函数 所 在 训 
数 关 系 计算 1 
的 横 坐 标 和 多 
中 输入 。 上 述 的 语句 的 第 













































































图 。 它 们 的 区 别 在 于 做 
据点 的 横 坐 标 ， 然 后 根 
图 形 。 做 折线 图 ， 其 数 























需要 老 老 实 实 在 MATLAB 

















度数 据 ， 作 为 折线 图 的 




















标 ， 第 二 句 定义 矩阵 product， 该 入 








第 一 行 储存 气体 产 率 ， 第 二 行 定义 贮 粉 产 

















三 行 定 义 燃料 ; 
plot 作 图 部 分 ， 根 志 
(3，,:) 分 别 代 表 和 名 





的 产 率 ， 该 矩阵 每 行 区 划 ， 每 列 用 空格 区 别 。 在 
外 ，product (1,:)，bproduct (2,:)，product 


nn3 行 ,分别 储存 气体 、 炭 粉 和 燃料 油 的 
























































下 阵 broduct 的 算 











从 三 种 产品 的 产 率 与 温度 关系 的 折线 















































升 高 ， 次 粉 产 率 随 着 温 
一 最 大 值 ， 然 后 随 着 温 


2.2.2 滴定 遇 





气体 产 率 随 着 温度 的 升 高 而 




















度 的 升 高 而 降低 ， 燃 料 ; 
度 的 升 高 ， 燃 料 ; 





















































为 了 正确 运用 









































变化 规律 ， 才 有 可 























定 HCL 溶液 为 











例 ， 随 着 NaOH 溶 























呆 降 低 ，pH 值 




















是 逐渐 升 高 的 ， 但 p 耳 值 的 具 




















的 产 率 随 着 光 度 升 高 先 升 高 ， 达 到 


滴定 法 进行 分 析 测 定 ， 必 须 了 解 酸 碱 滴定 过 程 中 H 浓度 的 
确 地 确定 滴定 终点 。 以 NaOH 溶液 滴 
定 的 HCI 溶液 的 H 浓度 不 
哇 是 怎么 样 的 ? 尤其 是 在 等 
































涉及 分 析 测 定 的 ; 








当 点 附近 pH 值 














NaOH 溶液 泣 
定 曲线 。 
































NagOH 加 入 量 /mL 














[体积 Y 与 被 滴定 溶液 的 p 匡 




















下 表 列 出 了 用 
液 时 ，NaO 世 溶液 ; 
表 中 的 数据 ， 做 日 





0mol/L NaOH 溶液 滴定 20. 00mL 
加 体积 V 与 被 滴定 溶液 的 p 互 值 的 数 ] 




































































加 重要 。 这 可 以 通过 做 

















线 来 确定 ， 这 曲线 被 称 为 滴 














的 0. 1000 molL HCL 深 
届 ， 见 表 2-3。 要 求 根 据 











体积 V 与 被 注定 溶液 的 pH 值 关 系 








pH 值 





第 一 步 仍 然 是 给 
据点 ， 我 们 当然 可 以 
据 ， 一 个 向 量 存储 被 滴定 溶液 从 





























& 标 ， 在 这 个 例子 一 共 9 个 数 



























































至 200 个 数据 点 ， 这 样 





量 会 非常 不 方便 ， 












































大 优越 性 。 


个 向 量 存储 加 入 NaO 互 溶液 体积 的 数 
， 然 后 作 图 。 如 果 我 们 有 20 个 ， 甚 
容易 出 错 。 在 这 里 ， 我 们 采 



















































































j 文 件 输入 方式 定义 向 生 























我 们 首先 






























































时 特 划 大 的 情况 下 具有 很 

















书写 一 个 文本 文件 ， 这 个 文件 的 整体 
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格式 是 一 矩形 数据 块 ， 该 矩形 数据 块 第 一 列 存储 加 入 NaOH 溶液 体积 的 数据 ， 第 
二 列 存储 被 滴定 溶液 的 pH 值 数 据 。 编 辑 的 文本 文件 见 图 2-4， 我 们 把 这 个 文本 文 
件 取 名 为 V_pH.txt， 保 存在 D 盘 的 根 目录 下 。 





















































[PTTE 二 5 =| 口 | x| 
文件 !E) 编辑 [E) 格式 (D) 查看 由 ”帮助 i) 





图 2-4 存储 NaO 也 溶液 滴 加 体积 V 与 被 滴定 溶液 的 pH 值 关 系 的 文本 文件 














那么 MATLAB 如 何 从 文件 V_pH.txt 读 取 这 些 数 据 ， 从 而 进行 下 一 步 的 作 
图 操作 呢 ? MATLAB 使 用 load 命令 读 取 文本 文件 V_pH.txt 的 矩形 块 数据 。 且 
体格 式 如 下 : 

load d:/V_pH 

通过 上 述 语句 ，MATLAB 首先 自动 生成 一 个 变量 ， 该 变量 的 名 字 就 是 被 读 
取 的 文本 文件 的 名 字 ， 也 就 是 说 ， 该 变量 的 名 字 就 是 V_ pb 也 ， 接 着 MATLAB 将 
V_pH.txt 中 矩形 块 数据 读 取 出 来 ， 赋 给 变量 V_pH， 这 样 ， 变 量 V_ pH 成 为 






















































































































































































一 个 矩阵 ， 其 第 一 列 是 加 入 NaO 瑞 溶液 体积 的 数据 ， 第 二 列 是 被 滴定 溶液 的 pH 
值 数 据 。 
在 了 解 了 通过 文件 输入 数据 的 方法 后 ， 做 出 滴定 曲线 的 MATLAB 语句 如 下 : 
load d:/V_pH.txt % 从 文件 中 读 取 矩阵 数据 ,并 赋 给 变量 V_pH 
plot(V_pH(,1),V_pH(C,2) ,一 *b) 上 作风 
xlabel('NaO 吾 加 入 量 /mL7 %% 指 定 横 轴 标题 
ylabelCpH 值 7 %% 指 定 纵 轴 标 题 
title( 滴 定 曲线 7 凶 指 定 图 形 标 题 














做 出 的 滴定 曲线 见 图 2-5， 
重 过 对 滴定 曲线 的 分 析 得 知 ， 从 滴定 曲线 上 近似 垂直 的 pH 突 跃 部 分 ， 可 以 求 
出 等 当 点 时 所 需要 的 NaOH 溶液 体积 ， 或 者 根据 等 当 点 附近 的 pH 突 跃 ， 就 可 以 选 
择 适 合 指示 剂 。 显 然 ， 在 等 当 点 附近 变色 的 指示 剂 如 省 百 里 酚 蓝 、 苯 酚 红 等 可 以 正 
确 指示 滴定 终点 的 到 达 ， 因 为 等 当 点 正 处 于 指示 剂 变色 范围 内 。 
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pH 值 


滴定 曲线 





T T 








1 1 1 
10 15 20 25 30 35 40 








NaOH 加 人 量 ,mL 
图 2-5 滴定 曲线 


























3 二 元 函数 曲面 图 


对 于 二 元 函数 一 AZz,y)， 就 无 法 使 用 plot 图 数 对 其 进行 作 图 了 。 但 作 图 的 基本 
原理 是 一 样 的 。 对 于 一 元 函数 ， 用 plot 作 图 时 ， 首 先 需要 指定 作 图 区 间 ， 即 plot 

















































































































































































































































































































































































































函数 


一 元 函数 作 图 是 在 一 闭 区 间 内 作 图 。 对 于 二 元 函数 ， 闭 区 闻 概 念 变 成 了 闭 区 域 ， 即 





二 元 函数 作 图 ， 首 先 需 要 定义 一 作 图 的 闲 区 域 ， 然 后 利用 有 关 函 数 进行 作 图 。 

我 们 以 二 元 函数 = ze ” ”为 例 ， 讨 论 一 下 该 如 何 利用 MATLAB 做 出 该 函数 
图 形 。 

首先 ， 我 们 需要 定义 一 个 作 图 的 抢 形 闭 区 域 ， 在 这 个 矩形 闭 区 域内 对 该 函数 作 
。 我 们 打算 在 矩形 闭 区 域 {(z,y)| 一 2 王 z 一 2, 一 2 一 y 一 2) 内 对 该 函数 作 图 。 因 此 
们 写 下 如 下 MATLAB 语句 ， 先 确定 该 区 域 的 范围 : 

X 一 一 2:0.1:2; 

y 一 一 2:0.1:23; 

上 面 两 条 语句 定义 了 两 个 向 量 工 和 >y， 它 们 的 分 量 从 一 2 逐渐 增 大 到 2， 它 们 只 
规定 了 这 个 矩形 区 域 横向 和 纵向 的 范围 ， 还 不 是 这 个 区 域 本 身 ， 如 果 想 定义 这 个 
域 本 身 ， 还 需要 进一步 做 出 定义 。 

回想 一 下 ， 我 们 在 对 一 元 函数 作 图 时 ， 所 谓 定 义 闭 区 间 ， 实 际 上 是 指定 该 区 间 
某 些 点 的 坐标 值 ， 区 间 上 点 的 坐标 值 只 有 一 个 ， 因 为 区 间 是 一 条 一 维 的 线段 。 同 
， 我 们 定义 闭 区 域 ， 实 际 上 是 指定 该 闭 区 域内 某 些 点 的 坐标 值 ， 注 意 闭 区 域内 点 
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外 处 理 




















的 坐标 值 包括 横 坐 标 和 纵 坐 标 ， 
准备 定义 的 闵 区 域内 的 各 指定 点 
































又 域 是 个 平面 ， 有 横向 和 纵向 两 











=- 王 


二 这 


时 0.5 1 


图 2-6 准备 定义 的 闵 区 域内 的 各 指定 点 





我 们 看 出 ， 这 些 点 本 身 构成 了 
炳 坐标 和 纵 坐 标 ， 所 以 应 该 有 两 组 数据 ， 
一 组 数据 包含 点 的 纵 坐 标 ， 这 两 组 数据 都 是 以 甸 
分 别称 为 横 举 标 和 矩阵 和 纵 华 标 和 抢 阴 


点 的 横 双 











横 坐 标 和 矩阵 的 每 一 元 素 就 是 相应 点 阵 上 对 应 点 的 横 坐 标 值 ， 纵 坐标 矩阵 的 每 
就 是 相应 点 阵 上 对 应 点 的 纵 坐 标 值 。 因 此 ， 问 题 就 转化 成 如 何 获得 横 委 
日 meshgrid 函数 获得 闭 区 域 的 横 坐 标 和 珑 阵 





坐标 和 矩阵 了 。MATLAB 使 月 





阵 。 其 体 语 句 如 下 : 





[xx,yyj] 王 meshgridCx,y); 


向 量 zx 和 >y， 
纵向 的 范围 
在 获得 横 
对 应 的 函数 值 ， 注 意 











& 标 符 阵 zz 








阵 ， 最 后 获得 函数 值 矩 阵 zz。 
ZZ 一 XX. 六 expD( 一 XX.A^2 一 yy. ^2) ; 
ZZ，3yy，zz 是 相同 大 小 的 矩阵 ， 并 . 

面 上 的 某 个 点 的 坐标 ， 

里 的 点 是 指 曲面 上 的 点 。 








后 要 画 出 的 曲 
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和 纵 色 

















标 后， 我 们 就 可 以 把 这 个 上 














句 如 下 : 


S0 


一 个 矩形 点 阵 ， 


f， 这 两 个 矩阵 的 维 


它们 的 分 量 从 一 2 逐渐 增 大 到 2， 
， 通 过 meshgrid 函数 ， 获 得 横 坐 标 矩 阵 zz 


人 也 就 
] 面 画 出 来 下 ，MATLAB 使 用 





大 






































因 为 
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曲面 上 的 点 是 
面 的 点 指 的 是 闭 


理 














它们 规定 了 这 个 拢 





和 纵 坐 标 和 矩阵 


& 标 和 矩阵 yy 后 ， 我 们 接着 要 计算 闭 区 
下 列 语句 使 用 了 点 乘 算 符 和 点 乘 方 算 符 ， 因 为 xz 和 yy 都 是 
语句 如 下 : 


三 维 的 ， 所 以 该 
区 域 的 点 ， 闭 
































度 ， 我 们 





为 确定 这 些 点 就 需要 确定 这 些 
一 组 数据 包含 这 些 点 的 横 坐 标 ， 另 外 
E 阵 形式 存在 的 ， 这 两 个 和 矩阵， 我 们 
度 或 大 小 与 上 疼 的 点 阵 


一 致 ， 
一 元 素 
标 和 矩阵 和 纵 
和 纵 坐 标 矩 




















区 域 横向 和 
yy。 
或 点 阵 日 

















的 点 





三 


(xxCmyn),yyCmn),yy(Cmyn)) 是 我 们 最 


点 有 三 个 分 
区 域 的 点 有 两 








是 知道 我 们 所 要 画 的 曲面 上 各 点 的 三 个 坐 
mesh 函数 下 























画 出 曲 卫 


| ， 语 
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mesh(Cxx,yy，,ZZ) 


我 们 把 上 述 语句 综合 ， 做 出 二 元 函数 > 一 ze” ”曲面 图 的 MATLAB 语句 如 下 : 





































































































x 三 一 2:0. 1:2; 名 规定 抢 形 区 域 横 向 范围 
0 天 近 规 定 矩 形 区 域 纵向 范围 
[xx,yyj] 王 meshgridCxyy); 凶 获 得 横 坐 标 和 矩阵 xx 和 纵 坐 标 抢 阵 yy 
ZZ7 一 XX .。exb( 一 xx.^2 一 yy.^); %% 获 得 函数 值 矩 阵 zz 
tmeshCxxy,yy,ZzZ) % 根 据 曲 面 上 各 点 的 三 个 坐标 值 作 图 
xlabelCNit x Nrm 轴 7) % 指 定 横 轴 标 题 
ylabel(CNit y Nrm 轴 7 %% 指 定 纵 轴 标题 
zlabel(CNitz ANrm 轴 ) % 指 定 z 轴 标题 
title( 一 元 函数 z 一 xx #exp( 一 X 灶 xx 一 y y) 曲 面 图 ) 
狼 指 定 曲面 标题 









































做 出 的 曲面 图 形 见 图 2-7。 











二 元 函数 二 xs*exp(-x*x 一 Yy*y) 曲面 图 


























图 2-7 二 元 函数 z 一 em 的 曲面 图 






































请 注意 在 xlable、ylable 和 zlable 函数 中 的 自 变 量 字 符 串 中 使 用 了 控制 符 和 it 
和 A\rmn。ANit 的 作用 是 将 跟 在 它 后 面 的 字符 变 成 斜体 字 ， 但 本 身 并 不 输出 。 比 如 八 站 
x 的 作用 是 将 常规 字体 的 x 变 为 斜体 赤 。 而 \im 的 作用 是 将 跟 在 它 后 面 的 字符 变 成 
常规 字体 ， 但 本 身 并 不 输出 。MATLAB 的 字符 控制 符 很 多 ， 通 过 这 些 控制 字符 ， 可 
以 将 常规 字体 变 成 斜体 、 黑 体 、 规 定 字符 的 颜色 、 为 字符 添加 边框 ， 还 可 以 输出 希 腾 
字母 和 其 它 特 殊 字 符 〈 如 @@、 甸 )， 有 具体 使 用 方法 请 读者 参考 MATLAB 帮助 文档 。 
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2.3.1 中 压条 件 下 氮气 的 了 了 =,T) 曲面 图 


中 压条 件 〈 几 十 个 大 气压 ) 下 的 气体 的 PvT 关系 ， 可 以 用 范 德 华 方程 描述 ， 
民 
也 十 志 
和 
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人 








已 知 氮 气 的 范 德 华 常 数 <=1.351X105atm 。cms/mol，p 一 38. 64 cms/mol， 
试 做 出 中 压条 件 下 氮气 的 书 = Au,T) 曲 面 图 。 

我 们 知道 ， 气 体 分 子 密 度 越 大 (摩尔 体积 越 小 )， 温 度 越 高 ， 气 体 压 力 越 大 ， 
这 对 任何 气体 都 是 适用 的 ， 是 压力 与 气体 的 摩尔 体积 与 温度 定性 关系 。 但 我 们 现在 
要 把 中 压条 件 下 氮气 压力 与 其 摩尔 体积 和 温度 的 关系 通过 一 个 曲面 图 表达 出 来 ， 在 
作 图 前 ， 我们 当然 需要 把 上 面 的 范 德 华 方程 改写 为 ; 

一 下 4 
电 一 下 三 


做 出 中 压条 件 下 氮气 的 卫 = Fo,T) 曲 面 图 的 MATLAB 语句 如 下 : 
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a=1.351e6; 铬 氮气 的 范 德 华 常 数 a 

b 一 38. 64; % 氮 气 的 范 德 华 常数 b 

性 0O 儿 采 用 大 气压 作为 压力 单位 的 气体 常数 
v 一 500:1000 铬 规定 抢 形 区 域 横向 范围 

下 三 KE 十 0 到 和 全 和 2 而 旋 % 规 定 和 天 形 区 域 纵 向 范围 
[Lvv,TTI]=meshgridCv, 工 ) ; %% 获 得 横 坐 标 抢 阵 xx 和 纵 坐 标 矩 阵 yy 
PP 王 R*kTT. /CCvv 一 b) 一 a. /vv.A2 凶 获 得 函数 值 和 矩阵 zz 
meshCvv,TT,PP) % 根 据 曲 面 上 各 点 的 三 个 坐标 值 作 图 
xlabel( 摩 尔 体 积 /( 避 升 /mol)7) %% 指 定 横 轴 标 题 

ylabel( 温 度 /K7) %% 指 定 纵 轴 标 题 

zlabel( 上 压力 /atm) %% 指 定 z 轴 标题 











title( 中 压条 件 下 氮气 的 P=fCv,T) 曲 面 图 ) %% 指 定 曲面 标题 









































中 讨 条 件 下 氮气 的 卫 = 太 w, TD 的 曲面 图 见 图 2-8 : 

从 中 压条 件 下 氮气 的 也 =/z, TD) 曲 面 图 可 以 看 出 ， 确 实 是 温度 越 高 ， 气 体 的 
摩尔 体积 越 小 ， 气 体 的 讨 力 越 大 。 但 从 曲面 图 可 以 明显 看 出 ， 温 度 对 气体 的 床 力 影 
响 很 大 ， 而 气体 的 摩尔 体积 对 压力 的 影响 较 小 。 


2.3.2 水 烃 比 和 总 压 对 乙 葵 转 化 率 的 影响 


乙 葵 脱 氧 制 取 葵 乙烯 : 
Ce Hi 一 Cs His >CsH5 一 CH3: 十 有 ， 
是 一 分 子 数 增加 的 可 道 吸 热 反应 。 为 降低 组 分 分 压 ， 维 持 反应 温 
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中 压条 件 下 氢气 的 P-fvT) 曲面 图 







压力 /atm 
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1000 
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700 


- 日 
刘 度 下 100 500 摩尔 体积 儿 台 升 /mol) 























图 2-8 中 压条 件 下 氮气 的 忆 =Ao,T) 曲 面 图 






























































器 中 用 大 量 水 蒸气 对 反应 物 系 进行 稀释 。 进 料 中 水 蒸气 和 乙 葵 的 质量 比 称 为 水 烃 比 
CSOR) ， 是 反应 器 的 一 个 重要 工艺 参数 。 又 由 反应 动力 学 研究 可 知 ， 反 应 温度 过 
会 导致 葵 乙 烯 选 择 性 下 降 。 因 此 反应 在 525 人 下 进行 ， 此 温度 下 反应 平衡 常数 天, 一 
0. 4539X10“MPa， 试 研究 该 温度 下 水 烃 比 和 总 压 〈 绝 压 ) 对 乙 革 转化 率 的 影响 。 

根据 反应 平衡 计算 ， 乙 茉 的 转化 率 X 与 水 烃 比 SOR 和 总 压 〈 绝 压 ) 轧 的 关系 是 : 
-cje+4( 戎 +TjctD 

(总 

a 一 106XSOR/18，xw 是 进 料 中 水 蒸气 和 乙 茶 的 摩尔 比 。 

根据 以 上 关系 ,我们 做 出 二 元 曲面 图 X= FSOR,p)， 并 分 析 水 烃 比 和 总 压 
( 绝 压 ) 对 乙 蒜 转化 率 的 影响 。 
自然 ， 首 先 需要 定义 函数 X= FSOR, 思 ) ， 定 义 函 数 X= FSOR,zp) 的 MATLAB 
代码 如 下 : 























型 







































































垢 二 

























































































function x 王 {CSOR ,pt) 

















K6= 王 0.45396 三 2 %525C 下 反应 的 平衡 常数 ,单位 MPa 

alpha 王 106 * SOR7/18 晕 进 料 中 水 蒸气 和 乙 葵 的 摩尔 比 

X 王 (一 alpha 十 sqrt(alpha. 筷 十 4 *# (pt/KPp 十 1).， 关 (alpha 十 1))). /(2 * (pt Kb 十 1)); 
儿 计算 x 


我 们 设 水 烃 比 的 范围 是 [0.5 2.5]， 总 压 的 范围 是 [0.05 0. 2]。 
然后 书写 MATLAB 代码 做 出 二 元 曲面 图 和 一 /SOR , 户 ) : 
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转化 
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可 条 
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2. 4 


式 ， 


元 隐 函 数 5Cz,y) 王 0 的 函数 


S4 


SR 三 人 人 8 
和 
[LSOR_x,pt_y]= 王 meshgridCSOR ,pt);，% 获 得 横 多 
X 王 {CSOR_x,pt y) ; 





儿 规 定 和 矩形 区 域 横 向 范 
狼 规 定 抢 形 区 域 纵向 范 
标 和 矩阵 和 纵 坐 标 矩 阵 
铬 获得 函数 值 矩 阵 , 乙 茉 转化 率 





,水 烃 比 
围 , 总 压 ( 绝 压 ) 
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TS 
3 | 
攻 汪 | 
上 
0.7 -一 1 研一 
ER | 
有 | 一 一 全 
0.6 十 一 1 机 | 
1 2 
一 | 
二 和 臣 
1 CR | 2 
项 0.5 二 一 ] 的 人 
六 到 一 | 
4 儿 二 王 | 
江 0.4 二 一 证 要 
1 
N | 人 1 
和 | 4 
1 | 
| 
1 
呈 





0.05S 


0.5 


总 压 ( 绝 压 ))MPa 
图 2-9 


隐 困 数 作 图 


隐 函 数 指 的 这 样 一 类 函数 y 与 


























只 能 








区 





形 。 











方程 gCz,y)=0 这 样 一 种 形式 表达 ， 现 在 ， 我 们 就 要 谈 一 谈 如 何 做 出 一 

















mesh(CSOR_x,pt yxy) 好 根据 曲面 上 各 点 的 三 个 坐标 值 作 图 
xlabel( 水 烃 比 7 % 指 定 横 轴 标 题 

ylabel( 总 压 ( 绝 压 )/Mpa) 儿 指 定 纵 轴 标题 

zlabel(' 乙 茶 转 化 率 ) %% 指 定 z 轴 标题 

水 烃 比 和 总 压 对 乙 蒜 转化 率 的 影响 见 图 2-9。 从 图 2-9 可 以 看 出 ， 乙 莱 的 平衡 
率 随 总 压 降 低 ， 随 水 烃 比 的 提高 而 提高 ， 特 别 是 总 压 对 平衡 转化 率 的 影响 更 为 
。 但 反应 中 水 烃 比 不 能 过 大 ， 水 烃 比 过 大 将 导致 能 耗 过 大 。 因 此 采用 负 压 操作 
能 在 较 小 水 烃 比 下 达到 较 高 的 转化 率 。 以 上 分 析 就 是 20 世纪 70 年 代 以 来 广泛 
的 负 压 法 乙 葵 脱氧 的 热力 学 基础 。 








水 烃 比 


水 烃 比 和 总 压 对 乙 葵 转 化 率 的 影响 














NAN 


不 能 明确 表达 为 y 王 /Z) 的 
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假设 有 函数 xz 一 8Cz,y)， 我 们 已 经 知道 这 是 一 个 曲面 ， 我 们 可 以 按照 前 面 给 出 
的 方法 做 出 这 个 曲面 。 如 果 我 们 用 平面 = 一 0 去 截 这 个 曲面 ， 那 么 平面 zx 一 0 与 
z 一 5(Cz,y) 的 交 线 就 是 函数 gCz,y)=0 的 图 形 。 从 数学 上 或 地 理 上 说 ， 交 线 5(Cz， 
y)=0 也 被 称 为 曲面 > 一 &Cz,y) 的 高 度 为 0 的 等 高 线 。 现 在 的 问题 就 转变 为 在 做 出 

而 zx 一 &CZ,y) 的 图 形 后 ， 如 何 做 该 曲面 高 度 为 0 的 等 高 线 ， 如 果 该 等 高 线 能 够 做 
出 ， 那 么 也 就 做 出 了 隐 函 数 sgCz,y)= 一 0 的 图 形 。 

MATLAB 使 用 contour 函数 做 曲面 的 等 高 线 ， 格 式 为 : 

contour (xyyyz,Lvvj]) 

其 中 工 yy 是 用 meshgrid 函数 生成 的 ， 关 于 函数 xz 一 5Cz,y) 的 横 坐 标 和 矩阵 和 纵 









































函数 关系 z 王 8g(Cz,y) 生 成 的 函 























数值 矩阵 。[Lv v] 代表 








j 男 出 5CZ， 


y) 一 飞 的 等 高 线 。 


我 们 以 函数 交 十 sin(z) 一 27z 一 e 王 0 为 例子 ,看 一 下 这 个 函数 该 如 何 作 


MATLAB 语句 如 下 : 


区 

到 
[xx,yyj] 三 meshgridCxy,y) 

ZZ 王 yy. ^3 十 SinCxx) 一 2 *#XX 一 expbCyy) ; 
contour(Cxx,yy,z2, [0 0],b) 

xlabel(CNit xNrm 轴 7) 

ylabel(CNity Nrm 轴 7) 








中 








狼 规 定 矩 形 区 域 横向 范围 
狼 规 定 矩 形 区 域 纵向 范围 
狼 获 得 横 、 纵 坐标 和 矩阵 xx、yy 
狼 获 得 函数 值 矩 阵 zz 

% 凶 做 zz=0 时 的 蓝 色 等 高 线 
儿 指 定 横 轴 标题 

狼 指 定 纵 轴 标题 










































































title( 几 本 数 y *ky #y 十 sin(Cx) 一 2 kx 一 exbp(Cy) 王 0 的 图 形 7) 
% 指 定 曲 线 标题 
图 形 见 图 2-10 : 
隐 函 数 v*y*vy-+sin(x)-2*x-exp(yFO 的 图 形 
T T T T 
| 
4 
3 
2 上 上 
经 | 
0 
| 四 
一 3 
填 上 由 由 由 
卫 3 2 1 0 ] 2 3 上 3 6 
x 轴 
网 2-10 隐 函 数 y*y*#y 十 sin(x) 一 2 *k X 一 exp(y) 王 0 的 网 形 
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计算 与 数据 处 理 























上 述 作 隐 函数 图 的 前 四 名 和 前 面 讲 述 的 做 zx= 王 zy,y) 曲 面 的 语句 是 一 样 的 ， 实 

































































是 要 先 做 出 = 一 /zy) 曲 面 ， 然 后 再 做 出 该 曲面 的 高 度 为 0 的 等 



























































是 我 们 需要 的 隐 函 数 图 






































Jz,y) 的 作 图 数 和 
上 等 高 线 。 需 要 注意 的 是 ， 做 高 度 为 0 的 等 高 线 ， 指 定 高 度 






































。 在 得 到 和 抢 阵 zz，yy，zz 后 ， 我 们 实 
然后 我 们 依据 这 些 数 据 ， 利 用 做 等 高 





























DSSN 


















































































































































j 的 是 一 长 度 为 2 的 零 向 量 [0 0]， 而 不 是 单个 0。 
引 来 考虑 如 何 做 出 二 元 隐 范 数 fz,y'z)=0 的 图 形 




















， 很 明显 ， 该 函 
那么 该 如 何 画 出 这 个 曲面 呢 ? 能 不 能 遵循 上 面 画 等 高 线 的 

































































?7 答案 肯定 的 。 虽 然 函数 w=Jz,y,z) 的 图 形 是 无 法 画 出 3 












































几何 体 ， 但 如 果 该 几何 体 被 四 维 空 间 的 一 个 平面 所 截 ， 获 












































际 上 隐 函 数 作 图 就 
高 线 ， 该 等 高 线 剖 
际 上 已 经 得 到 了 曲面 > 
线 的 函数 contour ， 画 蝇 
时 / 

我 们 接 下 来 必 
数 图 形 应 该 是 一 个 曲面 。 
思路 画 出 这 个 曲面 呢 ? 答 
的 ， 它 是 四 维 空 间 的 一 个 
得 的 交集 部 分 则 是 三 维 空 
答案 


娶 王 FCzyy,z) 在 














闻 的 一 张 曲 面 。 三 维 空间 的 曲面 是 可 以 画 出 来 的 。 因 此 ， 






























































就 出 来 了 ， 做 二 元 隐 函 数 jz,y',z) 一 0 的 图 形 ， 就 是 做 出 四 维 空间 超 几 何 体 





MATLAB 中 做 等 


是 3 
这 些 








也 = 王 0 处 的 等 值 面 , 注意 ， 这 里 就 不 是 等 高 线 了 ， 而 是 等 值 面 。 
值 面 的 

















个 坐标 矩阵 和 函数 








点 连 起 来 ， 就 能 “ 画 ” 出 这 个 超 几 何 体 。 但 事实 ] 











而 古 
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我 们 以 二 元 隐 函 数 天 


的 
三 
二 一 4:0. 1:4; 
[xx,yyyz2] 二 meshgridCx,y,z) 3 %% 获 得 横 、 纵 和 竖 坐 标 矩 阵 xx、yy、zz 


























j 记 王 0 去 截 这 个 超 几 何 体 ， 获 得 二 元 隐 函 数 


函数 是 isosurface (xx，yy，ZZ7，W，0)。TZI，yy，zz， 也 
四 
已 








































































































和 矩阵， 这 4 个 和 矩阵， 给 出 了 四 维 空 间 超 几何 体 上 的 点 ， 






































， 我 们 不 画 这 个 超 几 何 体 ， 


1 面 图 。 






































| | 




















HHy 十 z 十 sin(z) 一 1.5 一 0 为 例 ， 看 如 何 做 出 该 隐 函 数 曲 面 图 : 

















% 儿 规定 立方 体 区 域 横向 范围 
儿 规 定 立 方 体 区 域 纵 向 范围 
狼 规 定 立 方 体 区 域 紧 向 范围 























击 二 天 避 秘 于 下 下 过 


isosutrface(Cxx,yy,zZ2， WwW,0) 





Hzz 十 sin(zz) 一 1.5; % 获 得 函数 值 矩 阵 zz 


史 % 根 据 xx,yy,zz,w4 做 出 w=0 时 的 等 值 面 





xlabel(CNit xNrm 轴 7) %% 指 定 横 轴 标 题 


ylabel(CNit y Nrm 轴 
zlabel(CNitz Ntrm 轴 


title(' 恬 函 数 














5 





狼 指 定 纵 轴 标 题 
) 狼 指 定 竖 轴 标 题 





y #ky 十 z 十 sin(z) 一 1.5=0 的 图 形 ) 
2 指 定 曲面 标题 


做 出 的 图 形 见 图 2-11。 























1 中 压条 件 下 氨 气 的 v= PP,T) 曲面 图 
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降 函数 x#xHvtytzHsinf) 一 1.5=0 的 图 形 








0 






+ 办 人 x 轴 








图 2-11 隐 函 数 z*Zz 十 y *y 十 zx 十 sin(z) 一 1.5=0 的 图 形 


式 中 ，a=1.351X10*atmn。cm /mol，p 一 38. 64cm> /mol。 
这 次 我 们 想 做 出 = jjP,T) 的 图 像 ， 考 察 中 压条 件 下 氮气 的 摩尔 体积 是 如 何 
被 远 度 和 压力 影响 的 ， 从 范 德 华 方程 可 以 看 出 ， 摩 尔 体 积 志 是 温度 工 和 压力 卫 的 


二 元 隐 函 数 ， 我 们 用 二 元 隐 范 数 作 图 的 方法 ， 做 出 “一 六 了 ,T) 曲 面 。 














































































































EEC %% 氮 气 的 范 德 华 常数 a 

b 一 38. 64; %% 氮 气 的 范 德 华 常数 

R 王 82. 06 %% 采 用 大 气压 作为 压力 单位 的 气体 常数 
下 三 区 有 用 %% 规 定 矩 形 区 域 横向 范围 

下 二 (SI50E273WDORIORL50S 273 有 5 

v 一 10:10:800 %% 规 定 和 矩形 区 域 纵 向 范围 
LPP,TT,vv]=meshgrid(P,T,v)， %% 获 得 横 坐 标 抢 阵 xx 和 纵 坐 标 和 矩阵 yy 
W 王 R *TT. /CPP 十 a /vv. 总) 十 b 一 vv; 上 获得 函数 值 矩 阵 zz 

isosurface (PP,TT,vv,w，,0) %% 根 据 曲 面 上 各 点 的 三 个 坐标 值 作 图 
xlabel(' 压 力 ]/atm) % 指 定 横 轴 标 题 

ylabel( 温 度 / 开 7) 儿 指 定 纵 轴 标 题 

zlabel( 摩 尔 体积 /( 毫 升 /mol) ) 上 指定 z 轴 标题 











title( 中 奈 条 件 下 氮气 的 v=fGP,T) 曲 面 图 ) %% 指 定 曲面 标 题 





























做 出 的 曲面 见 图 2-12， 从 曲面 图 可 知 ， 中 压条 件 下 氮气 的 摩尔 体积 随 温度 的 升 
高 而 显著 升 高 ， 随 着 压力 减 小 具有 一 定 的 升 高 。 


2.4.2 不 同 过 程 膨胀 功 的 比较 


在 298K 时 ， 有 一 定量 的 单 原 子 理 想 气体 CCvm 二 1.5R)， 从 始 态 2000kPa 及 
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20dm'* 经 过 下 列 不 同 
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中 压条 件 下 氢气 的 =KP.7 ) 曲面 图 


800 、 


60U0 j 


400 jy 


体积 人 毫升 /mo 


200 


睫 > 
小 


摩 





必 : 
S00 


400 
300 


200 


温度 人 as 人 


压力 /am 




















中 等 温 可 逆 膨 胀 
@ 绝热 可 逆 膨 胀 
@) 以 2=1.3 的 多 方 过 程 膨 上 胀 














图 2-12 中 压条 件 下 氮气 的 o 一 /CPP,T) 


过 程 膨 胀 到 终 态 压力 为 100kPa。 



































加 


试 在 书 交 图 上 画 出 三 种 膨 引 功 的 示意 





















































对 等 温 可 道 膨胀， PV 一 2000 * 20 
相 
































对 绝热 可 逆 膨 胀 : 已 冯 5 天 一 2000 关 20503 





以 7 一 1.3 的 多 方 过 程 膨 胀 : 尸 六 一 2000x2013 














我 们 利用 隐 函 数 做 图 法 做 出 这 三 种 过 程 的 忆 V 图 ,具体 的 MAILAB 











人 下 

v 一 20:10:2000 关 207/1003 
Lvv,pp]= 王 meshgridCv,pD); 
77 二 DR 0 人 人 2 人 
contour(Cvv ,ppy,zz,[L0 0]) 





% 儿 规定 矩形 
狼 规 定 抑 形 








比较 三 种 功 的 大 小 。 


于 单 原 子 理想 气体 ，7= 王 Cny/Cvmn 一 (1. 5 民 十 民 )/1. 5 尺 一 5/3 


150 


区 域 纵向 范围 
区 域 横向 范围 





代码 如 下 : 


狼 获 得 横 、 纵 坐标 矩阵 xx、yy 


狼 获 得 函数 
狼 做 等 温 线 





值 久 


text(2000 * 20/600,600,Nleftarrow 等 温 过 程 , FontSize',9) 
儿 标 注 等 温 线 


hold on 

Vs20:10:(02000x 20AC5713)7100D)AG371575 
[Lvv,pp]= 王 meshgridCv,p) 

2ZZ 王 bp. 半 vv.A(5/3) 一 2000x*20A(C57/3); 
contourCvv,pp,zz,L0 0]) 





狼 规 定 和 矩形 


臣 阵 到 








区 域 横向 范围 





狼 获 得 横 、 纵 坐标 矩阵 xx、yy 


狼 获 得 函数 
狼 做 绝热 线 





值 入 





引 - 
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text((2000# 20A(5/3)/400)A(3/5) ,400,Nleftarrow 绝热 过 程 ,FontSize',9) 














% 标 注 绝热 线 
hold on 
v 一 20:10:(2000x 20^(1.3)/100)^A(17/1.3); %% 规 定 矩 形 区 域 横向 范围 
Lvyv,pp] 王 meshgridCv,p); 扒 获 得 横 、 纵 坐标 矩阵 xx、yy 
27 王 pp。 # vv. Al.3 一 2000x20^(1.3); % 儿 获得 函数 值 矩 阵 zz 
contour(Cvv ,ppyzz,[0 0]) 览 做 多 方 过 程 线 


text((2000 xx 20^A1.3/200)A(17/1.3),200,Nleftarrow 多 方 过 程 ,FontSize',9) 








狼 标 注 多 方 过 程 线 
xlabel(CNit VANrm /dmA^37) %% 指 定 横 轴 标 题 
ylabelCNit P\rm /kPa % 指 定 纵 轴 标题 
hold o 考 








做 出 的 图 形 见 图 2-13 : 








2000 T 

















800 | 
600 | 
400 | 
200 | 
000 | 

80O0 
600 等 温 过 程 
400 上 绝热 过 程 
200 多 方 过 程 

! ae 

5S0 100 1S0 200 250 300 350 d400 

Frdm” 
图 2-13 不 同 过 程 膨 胀 功 的 比较 

































































上 述 代 码 用 到 了 hold on 命令 ， 其 作用 是 将 下 一 次 画 的 图 ， 天 在 上 一 次 画图 的 
图 形 窗口 上 ， 即 把 前 后 两 次 画 的 图 ， 画 在 同一 个 窗口 上 上。 上述 代 码 用 了 两 次 hold 
on 命令 ， 就 可 以 将 三 条 过 程 曲线 画 在 同一 个 图 形 窗口 里 ， 从 而 利于 比较 。 在 代码 
末尾 使 用 了 hold o 代 命令， 其 作用 是 终止 hold on 命令 ， 使 用 了 hold o 寺 命令 后 ， 下 
画 的 图 将 画 在 新 开 的 图 形 窗口 上 。 

上 述 代 码 使 用 了 text 函数 ， 其 作用 是 在 图 形 的 指定 位 置 书 写 指定 的 文字 。 对 于 
text 通常 的 使 用 格式 ， 我 们 举例 如 下 : 
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图 











、 计 算 与 数 





昌 处 理 


























其 作 














在 MATLAB 中 ， 
大 小 采用 
过 程 做 的 功 应 该 是 过 程 | 





























9 磅 大 小 。 


text(2000 x* 20/600,600,Nleftarrow 
是 在 坐标 [2000 x* 20/600，600] 处 ， 书 写字 符 串 ， 
NA leftartrovw 代表 




















温 可 逆 膨 胀 过 程 做 功 最 多 ， 


2.5 饼 图 和 柱 形 图 


er Apr 蝇 


字符 串 <， 





线 与 纵 轴 (〈 书 轴 ) 所 


等 温 过 程 ,FontSize',9) 














< 等温 过 程 '， 注意， 
FontSize'，9 代表 书写 的 字符 串 的 
羽 的 面积 。 从 图 2-12 看 出 ， 等 




















多 方 可 逆 膨 胀 过 程 做 功 次 之 ， 绝 热 可 逆 膨 胀 做 功 最 小 。 
















































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































饼 图 可 以 表示 一 个 整体 怎样 分 成 几 个 部 分 。 要 画 饼 岁 ， 先 要 画 个 圆 ， 圆 代表 全 
体 。 圆 里 面 的 扇形 代表 各 个 部 分 ， 各 扇形 的 圆心 角 和 各 部 分 的 大 小 成 比例 。 饼 图 的 
好 处 是 让 我 们 看 到 所 有 部 分 合 起 来 ， 确 实 是 全 体 ， 总 体 的 某 一 部 分 占 全 体 多 大 比 
例 。 但 由 于 角度 比 长 度 难 比较 ， 所 以 做 饼 图 不 是 比较 各 部 分 大 小 的 好 方法 。 

MATLAB 使 用 pie 函数 做 饼 图 ，pie 函数 的 基本 使 用 格式 是 pieCZz)， 工 是 个 向 
量 ， 其 分 量 束 是 所 要 表达 的 各 个 部 分 的 大 小 ，MATLAB 根据 各 部 分 的 大 小 自动 计 
算 各 部 分 占 整 体 多 大 的 比例 。 

2.5.1 我 国 2002 年 常规 能 源 构 成 
我 国 2002 年 消费 的 常规 能 源 构 成 见 表 2-4: 
表 2-4 我 国 2002 年 消费 的 常规 能 源 构 成 
占 能 源 生 产 总 量 的 比重 / 皆 
原煤 原油 天 处 气 水 电 
学 全 汪 下 攻 二 3.2 8.9 

试 做 出 反映 上 述 表 格 数据 的 饼 图 。 

MATLAB 语句 如 下 : 

| 

legend(" 原 煤 ' ,原油 " ,天然 气 , 水 电 必 Location', Southeast) 

title( 我 国 2002 年 常规 能 源 构成 7 

做 出 的 饼 图 见 图 2-14 : 

从 图 上 可 以 看 出 ， 我 国 的 能 源 构成 中 ， 煤 的 消费 占 了 绝 大 部 分 ， 由 此 造成 很 多 问 
题 ， 如 燃 煤 产生 的 二 氧化 硫 污染 问题 ， 采 煤 造 成 的 地 面 塌陷 问题 等 ， 对 原油 的 消费 也 
占 了 我 国 能 源 消 费 的 相当 部 分 ， 造 成 我 国 目前 对 外 石油 依存 度 超过 30%.， 因 此 ， 我 国 
日 前 人 迫切 需要 改变 能 源 消 费 结 构 ， 大 力 发 展 水 电 、 风 电 和 生物 质 能 等 可 再 生 能 源 。 

从 图 中 可 以 注意 到 ， 饼 图 和 图 例 稍 有 重 考 ， 可 以 在 MATLAB 的 图 形 窗口 用 鼠 
标 一 直 点 住 图 例 ， 按 着 不 动 ， 然 后 进行 拖 动 ， 将 图 例 拖 动 到 更 适合 的 位 
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图 2-14 我 国 2002 年 常规 能 源 构成 
































柱 形 疼 将 一 个 整体 各 部 分 的 大 小 表示 为 具有 一 定 高 度 的 和 矩形， 由 于 比较 高 度 比 
比较 角度 容易 ， 因 此 ， 柱 形 图 是 比较 各 部 分 大 小 的 好 方法 。 此 外 ， 柱 形 图 还 可 以 比 
较 并 不 属于 同一 整体 的 数量 ， 而 这 是 饼 图 所 不 能 做 到 的 。 


2.5.2 地 壳 中 分 布 最 广 的 5 种 元 素 的 原子 含量 


















































地 壳 中 分 布 最 广 的 5 种 元 素 的 原子 含量 见 表 2-5。 








表 2-$ 地 壳 中 分 布 最 广 的 $ 种 元 素 的 原子 含量 


O 也 


Si Al Na 





52. 32 叶 16. 95 昕 














试用 MATLAB 做 出 反映 这 5 种 元 素 原 子 含量 的 柱 形 图 。 














16.67 嗓 5. 53%% 1.95 吧 








做 出 该 柱 形 图 的 MATLAB 语句 如 下 : 








bar([0.5232 0.1695 0. 1667 0.0553 0. 0195;zeros(1,5)]) 儿 做 柱 形 图 
legend(CO' HSi Al Na ,Location' northeast7 
title( 地 壳 中 分 布 最 广 的 5 种 元 素 的 原子 含量 ) 


得 到 柱 形 图 见 岁 2-15 。 
从 上 述 柱 形 图 直观 的 看 出 




















， 对 于 这 5 种 原子 ， 地 壳 中 氧 原 子 的 含 旧 
于 其 它 原 子 ， 所 原子 的 含量 硅 原 子 的 含量 基本 相等 ， 钠 原子 的 含量 最 人 








jl| 


最 高 且 远 


几 





球 








o 











上 述 语句 的 第 一 句 ， 使 





























日 了 MATLAB 的 固有 作 岁 函数 bar，bar 函数 的 作用 就 
是 根据 提供 的 数据 做 出 柱 形 图 。 




















bar 函数 的 基本 使 用 格式 是 pie(Lxizeros(1,length 


Cx))]， 工 是 个 行 向 量 ， 其 分 量 就 是 所 要 表达 的 各 个 部 分 的 大 小 ， 我们 前 面 提 过 ， 
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图 、 计 算 与 数 








zerfos 是 MATLAB 的 
tos (1 ，length(Cx)) 产 生 - 
LAB 的 固有 函数 ， 其 作 
[xyzeros(1 ,length(Cx))] 其 实 进行 














地 碗 中 分 布 最 广 的 5 种 元 素 的 原子 含量 

















固有 函数 ， 其 作用 


15 地壳 





最 广 的 5 种 元 素 的 原 了 
































长度 与 行 向 量 























是 返 

















回 册 届 


























为 零 的 和 矩阵， 在 这 里 ，ze- 
length(x) 也 是 MAT- 
返回 向 量 二 有 多 少 分 量 。 请 注意 
量 过 和 全 零 行 向 量 zeros 

















Cl,length(x)) 合 并 为 一 个 行 数 为 2， 列 数 为 length(x) 的 矩阵 ， 最 后 用 这 个 抢 阵 作 


为 bar 函数 的 自 变量 。 

依据 作者 的 实践 ， 认 为 用 
形 也 不 够 令 人 满意 ， 作 者 推 
方便 的 做 出 令 人 满意 的 饼 图 和 柱 





2.6 MATLAB 的 图 形 格 式 














由 MATLAB 做 出 的 图 
名 为 fig 的 图 形 文 但 














格式 是 目前 图 形 的 标准 格式 ， 可 以 被 当前 流行 上 
H ， 本 章 中 MATLAB 做 出 的 图 
P 的 。bmp 格式 的 图 
保存 MATLAB 图 形 时 ， 采 月 
口 见 图 2-16 。 

瑚 窗口 ， 














以 插入 各 种 文档 9 
存 为 bmp 文件 ， 然 后 插入 本 
比较 清晰 ， 建 议 读者 在 

MATLAB 








在 MATLA 


MATLAB 的 做 出 的 
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然 这 样 做 有 点 奇怪 ， 但 这 是 做 出 上 面 柱 
-AB 做 饼 图 和 柱 姑 
































覆 图 的 必须 步骤 。 














MATI 








使 ， 而 且 做 出 的 图 






































荐 读者 使 用 Excel 做 饼 图 和 柱 
























































覆 后 ， 可 以 将 做 日 
展 名 为 bmp、JPG 格式 的 攻 
MATLAB 的 专 有 图 形 文件 ， MATLAB 可 以 





覆 在 MATLAB 的 窗口 保存 为 扩展 
F ，fig 格式 的 图 形 文 件 是 












































使 用 Excel， 能 够 
































展 名 为 bmp、JPG 












































牛 编辑 处 理 ， 也 可 





1 MATLAB 做 出 后 ， 保 























章 上 























可 以 选择 保存 位 置 。 








攻 文 件 包 含 较 多 的 像素 ， 因 此 











行 保存 。 


点 File 菜单 中 的 save 选项 或 save as 选项 ， 可 以 将 
履 保 存 为 fg、bmp、JPG 等 格式 ， 











和 


中 
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* 少 [EECELUT 


FEilLe Edit Yiew Insert Iools Desktop 粳 Indow Help 


口 熙 贺 委 上 息 愉 和 加 和 











图 2-16 MATLAB 的 图 形 窗口 











最 后 ，MATLAB 允许 读者 做 出 图 形 后 ， 在 MATLAB 自身 的 图 形 窗口 对 图 形 
或 fig 格式 的 图 形 文件 做 出 各 种 各 样 的 修改 ， 如 在 图 中 添加 文本 ， 去 掉 坐 标 轴 ， 移 
动 图 的 位 置 等 各 种 操作 ， 通 过 这 些 操作 ， 读 者 能 够 做 出 更 符合 自身 要 求 的 图 形 ; 此 
外 ，MATLAB 还 可 做 出 极 坐标 图 、 双 对 数 图 、 三 维 曲线 图 、 蔡 星 图 等 各 种 图 形 ， 
有 关 这 方面 的 内 容 ， 请 读者 查看 MATLAB 的 联机 帮助 文档 或 在 线 帮 助 。 
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3. 














我 们 和 


3. 


得 


< 





笋 


了 齐 


计算 一 一 非 线性 方程 与 微分 方程 





1 


上 


吉 











1.1 


将 非 





非 线性 方 


日 常 的 数学 计算 中 ， 我 们 实际 上 只 会 解 
进行 因 式 分 解 的 一 元 高 次 方程 ， 对 于 一 般 的 非 线 忆 
要 来 看 一 看 ， 对 于 一 








程 的 求解 





元 一 次 方程 、 一 元 二 








般 的 非 线性 方程 ， 该 如 何 求解 。 





次 方程 和 能 够 


方程 ， 我 们 则 束手无策 ， 现 在 ， 





不 动 点 迁 代 法 与 维 格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 





线 己 


方程 Fz)=0 改写 为 Z=g8(CZ)， 如 果 存 十 
函数 g(Cz) 的 不 动 点 ， 自 
方法 : 














然 ，z 也 是 方程 GZz)=0 的 根 。 














@ 将 方程 FGz)=0 改写 为 冰 =gCZ); 


@ 大 致 
如 果 不 能 估计 
@ 将 
@@ 将 获 


十 计 出 不 动 





二 
岂 








值 
得 


初 





@@ 如 此 反复 将 代入 


二 外 抒 列 


[zs 1 2 

















@ 坡 


Zn+l1 就 是 
到 此 要 求 (2 是 一 个 很 大 的 正 整数 )， 则 认为 不 动 点 和 迭代 方法 是 无 效 
代 是 发 散 


不 动 


即 和 迭代 初 


写 为 多 和 


中 





由 | 8 (Zn+i) 一 
函数 5(CZz) 的 不 





的 或 不 收 伍 的 。 





也 
二 


下 





和 股 要 比 


0 











放 











田 





个 4 


和 


决 点 ， 
羽 的 铺 


上 不 劲 点 袜 "的 范围 
0 代入 函 数 SCZ) 
的 zi 作为 新 的 初 


点 迭 代 方 法 的 优点 在 于 简单 方便 。 


式 的 Z==8CZz)，g(Cz) 的 





， 给 z 设 定 一 个 近似 值 
则 不 动 点 迁 代 的 初 值 ze 可 以 各 


且 


二 


点 工 ”的 范围 


四 





























加 ， 











ZI1 一 SCZo)s 
征 代 入 函数 g(Z)， 得 Z 一 g&CZ)i 
函数 g&(CZz) 获 得 的 值 

ZrZal…]， 称 为 不 动 点 迭代 
Zati| 委 se 为 上 (e 是 一 个 给 定 的 很 小 的 了 
动 点 ， 也 是 方程 fCz)=0 的 根 。 如 果 


个 























IT 












































Zo 以 进行 


FE 数 )， 
和 欠 代 到 闷 次 仍然 达 不 


Ez = 一 SCZ)， 我 们 就 称 Z 是 
此 引 上 日 








上 不 动 点 迭代 





不 动 点 帮 代 。 


F 产 、 百 
上 忌 .! 共 ， 





又 作为 下 一 次 的 初 值 代入 8gCZz)， 从 而 获 


此 时 认为 








的 ， 此 时 称 选 

















但 不 动 点 迭代 方法 对 初 全 


: 


要 求 比 较 高 ， 














较 接近 不 动 点 Z ， 迁 代 方 能 收入 。 此 外 ，: 太 


区 式 对 友人 代 是 否 收敛 也 





























直接 使 


























节 


代表 
@ 





不 动 点 和 迭代 求 非 线 忆 
点 ， 保 留 不 动 点 迭代 方法 的 优点 的 ， 人 1 








方程 的 根 并 不 是 好 的 方法 。 为 
] 提 出 了 各 种 迭代 加 











必 


生 的 剖 




















格 j 


是 维 








折 坦 (Wegstein) 加 速 方法 : 








将 方程 FCz)=0 改写 为 工 一 5(Z); 
@ 大 致 估计 出 不 动 点 并 的 范 




















， 给 Z 设 定 一 个 近似 值 ze 以 





十 

















很 大 影响 。 


2Z) 一 0 可 以 改 
上 述 两 
了 死 服 不 动 点 
速 方法 ， 





















































行 不 动 点 迭代 。 
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如 果 不 能 估计 出 不 动 点 并 的 范围 ， 则 不 动 点 迭代 的 初 值 ze 可 以 任意 取 :; 


xm 二 1 


n+1 


法 ， 











I 




















图 在 以 后 的 迭代 j 


























国 数 5g(Cz)， 得 zi 一 g5Czo); 
h 采用 以 下 关联 式 : 


























其 中 一: 











Za+Hl 一 125(Zp) 十 (1 一 切 Zp 
1 1 
SR 9 二 .25 
1 一 $ SCZp) 一 CT-1) 2 
PP pb 一 1 





@ 获得 迭 代 序 列 [ 





To 2Z1 an TH ]; 


@ 直到 |g(Cz+i) 一 Zr 委 s 为 止 (se 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 )， 此 时 认为 
就 是 函数 gs(CZz) 的 不 动 点 ， 也 是 方程 A/Cz)=0 的 根 。 如 果 和 迭代 到 和 2 次 仍然 达 不 
到 此 要 求 〈 和 2 是 一 个 很 大 的 正 整 数 )， 则 认为 维 格 斯 坦 加 速 方法 是 无 效 的 ， 此 时 称 
迭代 是 发 散 的 或 不 收敛 的 。 



































的 方式 。 经 过 实 






































维 格 斯 坦 加 速 方法 与 不 动 点 和 迭代 方法 的 区 别 就 在 于 第 4 步 ， 即 产生 zz …2v 









































践 证 明 ， 维 格 斯 坦 加 速 方法 是 比 不 动 点 和 迭代 方法 更 优越 的 方 


能 够 有 效 求解 非 线 性 方程 AZz)= 一 0。 
该 法 实际 上 是 一 种 加 权 介 代 方 法 ， 其 权 值 上 由 最 近 二 次 估算 的 结果 来 确定 。 事 





























实 上， 不 同 的 权 值 寺 代 表 了 不 同 含意 。 

ti 一 1 表示 不 动 点 迭代 。 

i<1 表示 慢 速 稳健 的 和 欠 代 ， 可 以 有 效 避 免 函 数 分 散 或 震荡 。 

11 表示 快速 和 迭代， 但 函数 迭代 的 稳定 性 变 差 ， 容 易 发 散 或 震荡 。 


算 过 


法 ， 












































尽管 权 值 上 可 以 为 
程 ， 以 1 过 856 作 




















任意 一 个 实数 ， 但 经 过 精密 的 数学 推理 ， 对 于 化 学 化 工 的 计 
为 权 值 寺 的 取 值 范围 已 被 证 明 是 最 有 利和 可 靠 的 。 





















































我 们 当然 可 以 按照 上 





求解 非 线性 方程 的 









































如 下 。 











看 给 出 步骤 编号 一 段 程序 代码 ， 从 而 实现 维 格 斯 坦 加 速 方 
根 。 但 更 好 的 办 法 是 我 们 把 这 段 代码 编写 为 一 个 MATLAB 



























































函数 ， 保 存 起 来 ， 这 个 函数 文件 既 可 以 被 直接 使 用 ， 求 任意 非 线性 方程 的 根 ， 又 可 
以 被 其 它 函 数 或 代码 调用 ， 
漳 代 码 的 通用 性 与 方便 
文件 






































作为 实现 某 个 特定 功能 的 一 个 子 模块 ， 从 而 大 大 增强 程 
性 。 实 现 维 格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 方法 的 MATLAB 函数 


























function root 王 Wegstein_ root(g_name,x0,toleranceym) 


儿 维 格 斯 坦 C(Wegstein) 加 速 方法 求 非 线性 方程 的 根 , 如 从 代 不 收敛 ,返回 “无穷大 ”inf 








g_name: 字 符 串 或 函数 句柄 ,函数 名 ,也 是 函数 文件 名 ,定义 函数 gCx) 


: 允许 误差 ,可 选择 的 参数 ,默认 值 le 一 6 





中 

1 x0 : 友 代 初 值 
听 tolerance 

多 


nn 一 nargin; 


让 妆 3 


m: 最 大 迭代 次 数 ,默认 值 200 


失 确 定 函 数 自 变 量 个 数 





6S 








MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 

















tolerance 王 le 一 6; 鉴 默认 从 代 精度 
end 
in 二 4 
站 % 默 认 迁 代 次 数 
end 
xl 一 feval(g_name,x0); 儿 许 寄 瑟 5) 
kk 三 0 
让 abs(Cxl 一 x0) 之 tolerance 儿 设 定 和 欠 代 条 件 1 
while 1 
s 一 (feval(g_name,xl) 一 feval(g_name,x0))/(xl 一 x0); 
t=1/(G1 一 s); 扣 以 上 语句 确定 权 值 
X2 王 t #{feval(g_pnatme,xl) 十 (1 一 t) 关 xl; 
% 产 生 新 的 迭代 初 值 


if abs(Cfeval(Cg_name,x2) 一 xX2)<tolerance 


名 设 定 友 代 条 件 2 











break % 儿 如 符合 迭代 条 件 2, 跳 出 循环 
else 
芭 0 三 芭 ]7 
| 全 区 2 
end 
kk 一 上 十 1; 
让 K 之 mm 
root 一 inf; 
return 
end 
end; 
else 
root 王 (x0 十 xl1)/2; %% 符 合 和 途 代 和 条件 1, 返回 方程 的 根 
return 
end 
root 一 X2 ; % 符 合 和 途 代 条 件 2, 返 回 方程 的 根 









































nargin 是 MATLAB 的 一 个 固有 函数 ， 但 此 函数 不 带 自 变 荆 ， 返 回 值 是 所 在 函 
数 的 实际 输入 自 变 量 的 个 数 。nargin 函数 对 于 输入 自 变量 个 数 不 确 定 的 函数 特别 有 
j 。 如 上 面 求 非 线 性 方程 根 的 Wegstein _root 函数 ， 需 要 有 迭代 精度 和 最 大 从 代 
数 。 用 户 可 以 输入 自己 规定 的 精度 和 最 大 友 代 次 数 ， 也 可 以 不 输入 这 两 个 数据 ， 采 用 
Wegstein _root 函数 内 定 的 默认 值 。 要 做 到 这 一 点 ， 就 需要 局 用 nargin 函数 ， 判 断 
Wegstein _root 函数 有 几 个 输入 值 ， 如 果 函 数 的 输入 值 少 于 4 个 或 3 个 ， 就 表明 用 户 













































































区 
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feval 
变量 )， 男 
数 ， 其 作 





























函数 也 是 MATLAB 的 
数 名 是 一 代表 函 
了 是 求 被 函数 名 指定 的 
六 Sin(1) 





ans 一 0. 8415 
六 feval(Csin' 1) 
ans 一 0. 8415 


我 们 可 以 看 出 ， 


的 正弦 值 ， 
Wegstelin 
数 g5(Z) 





拿 
函 


L 








把 相应 的 函 
Wegstein 





feval 函数 根据 


while… 


进入 循环 ， 











feval 





规定 最 大 友 代 次 数 或 友 代 精度 ， 


























选择 语 扣 9 采 函数 内 定 的 默认 值 。 

















加 
名 的 




















数 文件 


函数， 其 























使 用 格式 是 
字符 串 常 数 或 函数 名 





feval (函数 名 ， 函 数 
柄 ， 于 指定 待 求 值 



































区 

















(CSsin'，1) 





但 为 什么 


人 万 


feval 本 





全 


数 为 





root 图 











有 任 





意 性 ， 





数 名 : 





要 





根据 


2 


字 


的 函 


在 名 


end 循环 语 扣 


SCZ) 








大 








为 我 们 必须 








呆 。 我 们 把 
循环 。 


break 命 














行 循环 后 面 














请 注意 ， 


的 ， 都 是 规定 当 
敛 ， 求 根 成 功 。 
和 的 是 不 动 点 迁 




















return 子 


的 一 段 代 码 。 
操作 。 
敛 ， 则 对 











在 Wegstein 
E 线 性 方程 | 


的 操作 。 


Wegstein 





SCZnHl) 














问 


数 名 对 8g(CZ) 
的 循环 条 伯 
先 执行 一 次 求 权 值 
判断 操作 让 循环 体内 的 让 语句 去 执行 ， 如 
命令 是 MATLAB 的 


_ Toot 于 


an+l 


函数 在 


的 作 
数 存在 呢 ? 是 不 是 多 此 一 举 昵 ? 答 











相应 自 变量 处 的 函数 值 。 举例 如 下 ， 
































和 sin (1) 作 











- 样 的 ， 都 是 求 


案 是 否定 的 。 


了 下 口 





三 一 4 昌 
ER 




















网， 它 的 作 











了 是 求 任 意 非 线性 方程 的 根 ， 因 此 对 应 的 和 迭代 











我 们 事先 无 法 知道 g(CZz) 
题 具 体 定 义 。 我 们 
以 字符 常数 的 
_root 函数 ， 以 便 
作 。 求 根 操作 的 关键 步骤 


























必 式 ， 








Wegstein _root 函数 能 够 根 


之 一 就 是 求 函 











什么 样 的 形式 ， 会 取 什 么 函数 
能 够 做 到 的 是 在 定义 函数 g(CZz) 
作为 Wegstein _root 函数 的 自 变 量 ， 传 递 给 
握 获 得 的 函数 名 进行 求 根 所 


指 获 得 
这 里 ， 束 用 到 函数 了 ， 























互 ， 





























feval 














数 &(Z) 的 值 ， 




















函 











数 求 值 。 
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KAN 于 乡 








E 格 斯 











必 ， 后 面 
数 的 作用 


























则 通过 














出 本 函数 ， 








return 党 








证 
中 中 











root 末 


的 根 定 义 为 inf 





常用 在 选择 结构 语 铝 
， 如 果 和 迭 
， 接 着 退出 


数 中 
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本 函数 的 函数 或 调 
中 压条 

















我 们 来 看 一 个 用 
中 压条 件 〈 几 




















Wegstein 





F 是 1， 表明 这 个 有 


数 里 设 定 的 和 欠 代 条 件 工 包 
一 ss 时 (es 是 
坦 (Wegstein) 加 速 方法 产生 友人 代 序 列 时 ， 
加 权 的 方式 产 站 























盾 环 入 口 处 不 进行 判断 ， 
E 新 欠 代 值 的 操 
果 满 足 收 敏 条 件 
是 跳出 break 当 上 月 





接 
， 然 后 进行 判 
， 则 跳出 
前 所 在 的 循环 ， 











才 站 














和 产 
































while 




















命令 ， 作 用 














1 迭代 条 件 2 本 质 上 是 一 样 
很 小 的 正 数 )， 认 为 迭代 收 


第 一 步 


午 
7 








一 个 给 


给 定 的 

















和 欠 代 
上 一 级 调 
中 ， 如 果 


上 


序列 值 。 

本 函数 的 函数 或 调 
Re。 则 换 和 
m， 则 认为 迭代 发 散 
_root 函数 ， 返 回 上 























返 


口 











本 函数 
本 return 
或 不 收 

级 调 















































Wegstein 





本 函数 的 一 段 代码 。 
件 下 氮气 的 摩尔 体积 
_root 函数 求 非 线性 
上 个 大 气压 ) 下 的 气体 的 已 公开 关系， 可 以 





方程 根 的 例子 : 


沾 秆 


沁 和 储 




















华 方 程 描述 : 











及 工 
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P 十 所 
也 





十 0 
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已 知 氮气 的 范 德 华 常 数 <=1.351X105atm 。cms/mol，p0 一 38. 64 cms/mol， 
确定 温度 为 一 100C ， 压 力 为 50atm (latm 王 101325Pa) 下 的 氮气 的 摩尔 体积 。 
根据 题 意 ， 上 述 非 线性 方程 已 经 具有 z=g(Cz) 的 形式 ， 因 此 g(Cz) 函 数 定义 如 下 : 


















































function y 王 g&g(CvV) 

R=82.06;T=273. 15 十 (一 100);P= 三 50; 
aa 35le60 5s=38. 645 

7 三 民 # 了 /(P 十 a/vA27 二 by 

















MATLAB 人 允许 把 多 条 语句 写 在 同一 行 ， 只 要 各 条 语句 通过 分 号 〈;) 相隔 。 再 
次 需要 提醒 的 是 ， 所 有 定义 的 函数 在 编写 完成 后 ， 一 般 要 保存 在 MATLAB 安装 
录 下 的 work 子 目录 中 。 

我 们 利用 理想 气体 状态 方程 来 产生 求解 该 范 德 华 方程 的 初 值 ， 求 解 温度 为 一 100Y ， 
压力 为 50atm 下 的 氮气 的 摩尔 体积 的 MATLAB 语句 如 下 : 


































































































民 RS 
全 


Vvm 王 Wegstein_ root(g',v0) 


运行 这 段 代 码 ， 得 到 : 
vm 一 222. 4455 
温度 为 一 100 人 C ， 压 力 为 50atm 下 的 氮气 的 摩尔 体积 是 222. 4455cm”* /mol。 
3.1.1.2 REDLICH-KWONG 状态 方程 
REDLICH-KWONG 状态 方程 是 比 范 德 华 在 更 大 温度 、 压 力 范 围 内 有 效 的 气体 
状态 方程 ， 被 广泛 应 用 于 工程 计算 并 享有 盛誉 。 
REDLICH-KWONG 状态 方程 是 : 
及 工 CQ 
已 六 Ti 
其 中 卫 为 压力 ， 工 是 温度 , 忌 是 摩尔 体积 ， 尺 为 气体 常数 ，&、2 是 与 具体 气体 
关 的 特性 常数 ， 由 下 两 式 给 出 
,一 0.4278R Te _0.0867RT。 
也。 
了 T. 和 了 .分别 是 气体 的 临界 温度 和 临界 压力 。 
当 温 度 是 热力 学 温度 ,压力 是 大 气压 时 ， 尺 =82.05， 气 体 的 摩尔 体积 尼 
cn /mol 。 
试用 REDLICH-KWONG 状态 方程 计算 异 丙 醇 蒸 气 在 10atm 和 473K 时 的 摩尔 
体积 。 已 知 异 丙 醇 的 临界 温度 是 508. 2 多， 临界 压力 是 50atm 。 
因为 REDLICH-KEWONG 状态 方程 就 是 Z=8GZz) 的 形式 ， 因 此 可 以 直接 采用 
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NS 




















function y 王 g(Cv) 


Tc 一 508. 2; 
人 
R 王 82.05; 


a 一 0. 4278 #RA2 *k Tc^2.5/pcs; 


b 王 0.0867 #R 肛 *T 工 c/pci 


D 研 1107 
工 二 473 
y 王 民 *kT/p 一 a/(p :#TA0.5 *v) 十 b; 














我 们 利 








j 理 





想 气 体 状 态 方 程 来 产 和 





473K 时 的 摩尔 体积 的 MATLAB 语句 如 下 : 


了 人 = 王 82.05; 工 二 473;P 王 10; 
V0 王 R * 工 /P; 


Vvm 王 Wegstein_ root(Cg'v0) 
vm 王 3.5145e 十 003 








3.1.2 对 分 法 
































尽 
将 要 讨 














能 将 jz)=0 的 根 求 日 


对 分 法 就 是 根据 闭 
生出 来 的 方法 ， 对 分 法 求 根 原理 示 
首先 确定 ， 对 于 闭 
Fa)*r Fo 一 0， 这 表 








〈] ) 









































管 维 格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 方法 











讨论 另外 一 种 方法 ， 只 要 非 线 怡 
上 来 。 这 种 方法 就 是 对 分 法 。 

根据 高 等 数学 中 零点 定理 ， 如 果 函 数 /Zz) 在 闭 
Ja)* OO)<0， 那 么 必然 在 














闭 











区 间 


已 经 











[ec，p] 


























区 闻 连 续 


数 的 零点 定理 











明 非 线性 





























图 见 图 3-1 : 














方程 的 根 z” 在 




















9 





闭 区 间 [ce， pb 内 ， 闭 区 间 Le，pb] 被 称 为 有 根 
区 间 。 一 般 这 一 步 可 以 根据 实际 问题 ， 做 函数 
8Cz) 的 曲线 图 来 确定 ; 

《2) 在 确认 非 线性 方程 的 根 一 在 闭 区 间 
Lae，b 内 之 后 ， 用 区 间 中 点 c 一 (十 0)7/2 分 割 
闭 区间 Le，O; 





格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 方法 ， 定 义 函 数 gCv)， 如 下 : 


求解 的 初 值 ， 计 算 异 


足够 好 ，1 
方程 AZz) 一 0 确实 有 根 ， 那 么 该 方法 一 定 














仍然 


























丙 


醇 蒸 气 在 10atm 和 





因此 ， 异 丙 醇 蒸气 在 10atm 和 473K 时 的 摩尔 体积 是 3514. 5cm”* /mol。 














区 间 Lc，p] 连续 ， 
内 存在 一 点 ” ， 使 得 函数 jz 7” ) 王 0。 
衍 1 





失效 的 可 能 。 我 们 





并 且 











帮 ) 








厂 G 


网 3-1 





对 分 法 求 根 原理 
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(3) 如 果 Fa)* jc) 二 0， 则 表明 根 过 * 在 闵 区 间 [ae，c] 内 ， 这 时 ， 有 根 区 
闻 缩 小 为 闭 区 间 [ae，c] 内 。 和 否则 ， 根 工 * 在 闭 区 间 [c，b 内 ， 有 根 区 间 缩 小 为 
闭 区 间 [Lc，bO;， 无 论 如 何 ， 有 根 区 间 的 长 度 缩小 为 原来 长 度 的 一 半 。 

(4) 重复 步骤 2 和 3， 直 到 有 根 区 间 长 度 小 于 s 为 止 (se 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 
数 )， 取 有 根 区 闻 的 中 点 作为 非 线 性 方程 AZz)= 一 0 的 根 。 有 时 在 进行 对 分 操作 时 ， 
区 间 中 点 的 函数 值 的 绝对 值 非 常 接近 0， 即 | jc)|1=s (se 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 
数 )， 这 时 ， 也 可 以 停止 对 分 ， 取 区 间 中 点 < 为 非 线性 方程 的 根 。 

对 分 法 的 效率 很 高 ， 每 对 分 一 次 ， 就 能 将 有 根 区 间 长 度 缩短 一 半 ， 对 分 妈 次 得 
到 的 有 根 区 间 长 度 就 变 为 原始 有 根 区 间 长 度 的 2“， 并 且 ， 只 要 知道 了 非 线性 方程 

根 区 间 ， 就 一 定 能 通过 有 限 次 对 分 获得 足够 精度 的 解 。 因 此 ， 对 分 法 是 求 非 线性 
方程 根 的 有 效 方法 

实现 对 分 法 的 MATLAB 函数 文件 如 下 ， 
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function root 王 bisec_n(Cf name,ayb,tolerance) 


对 分 法 求 非 线性 方程 的 根 , 如 无 根 , 返 回 "无穷大 "inf 


1 


if n<<4 


tolerance 王 le 一 6; 


end 





f name: 字 符 晶 


tolerance : 


gin; 




















允许 误差 ,可 选择 的 参数 ,默认 值 le 一 6 





反 确 








自 变 量 个 妆 








% 默 认 最 小 有 根 区 间 长 度 


Y_ a={feval(f nameya);Y hb=feval(f name,b); 


it (sign(Y a +xkY hb) 王 王 1) 


root 王 inf; 


只 如 


区 闻 内 





无 根 , 返 回 inf 





if abs(Cfeval(f nameyc))<1e 一 10 


else 
while 1 
c 一 (Ca 十 b)/2; 
TOGGt 3 
retutrn 


end 


狼 如 区 闻 中 点 的 函数 值 足够 小 , 返 


计 abs(b 一 a) 玫 一 tolerance 


下 
Yeturin 


end 


只 如 


根 

















区 间 长 度 足 够 小 , 返 














或 函数 句柄 ,函数 名 ,定义 待 求 根 的 方程 


ab : 有 根 区 间 的 下 限 和 和 上限, 建议 采用 作 图 方法 确定 有 根 区 间 














区 间 上 


点 作为 根 





区 闻 中 点 作为 根 
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Y_ cs 一 feval(f nameyc)y 儿 以 下 语句 进行 对 分 操作 
i( sign(Y_a kxkY_c) 三 三 一 1) 
b 王 ci; 
else 
es 
end 
end 


end 





























TI 





bisec _n 函数 中 使 用 了 sign 函数 ，sign 函数 是 MATLAB 的 固有 函数 ， 











作用 





























是 根据 数值 的 正 负 号 ， 返 回 相 应 的 数值 。 如 果 数 值 为 正 ， 返 回 正 数 1， 如 果 数 值 为 


0 9》 


返回 0， 如 果 数 值 为 负 ， 返 



































瑟 














一 1 。 











3.1.2.1 敖 合 物 溶 液 pH 值 的 改变 


室温 下 ， 已 知 0.010mol/L EDTA-2Na (NasHsY) 溶液 的 pH 值 为 4.46， 在 


此 溶液 中 加 入 CuCNO:)*，， 使 得 cCCu 一 ) 为 0.010 molL ( 设 体积 不 变 ) ， 当 生成 束 
合 物 [CuYJ] ”的 反应 达到 平衡 后 ， 问 溶液 的 pH 值 改 变 了 多 少 ? 














本 例 中 发 生 如 下 的 鳌 合 反应 ， 该 反应 的 平衡 常数 是 200。 
Cu 十 HiY 一 一 一 [LCuY] :十 2H 
本 问题 实际 是 一 个 化 学 平衡 计算 问题 ， 反 应 体系 的 化 学 平衡 计算 可 看 成 一 类 特 




















殊 的 物料 衡 算 问题 ， 即 体系 的 终了 状态 是 化 学 平衡 状态 的 物料 衡 算 问 题 。 


此 ， 


数 文件 ， 注 意 ， 定 义 函 数 时 采用 了 点 乘 和 点 乘 方 算 符 ， 这 是 为 了 下 面 作 图 的 方 使 。 


























设 该 反应 的 反应 进度 是 ksai， 得 
人 十 HY ”一 一 [CuY] 十 2H+ 

达到 平衡 时 0.010 一 ksai 0.010 一 ksai Ksai 2 #ksai 十 10 “和 
根据 化 学 平衡 关系 : 

ksai k (2 #ksai 十 10 末 和 ) 一 200 *k (0.010 一 ksai) (0.010 一 ksai) 一 0 

得 到 鳌 合 平衡 后 ， 溶 液 的 pH 值 改 变 应 该 是 一 lg(2 * ksai 十 10““) 一 4.46， 拓 
如 果 能 从 上 面 的 方程 中 求解 出 ksai， 那 么 pH 的 改变 也 就 迎刃而解 了 。 
我 们 使 用 对 分 法 求解 平衡 方程 中 的 ksai， 为 此 ， 需 要 先 编写 定义 平衡 方程 的 函 









































































































































function y 王 {Cksai) 


y 王 KSsai， 半 (2 # ksai 十 10A( 一 4. 46)). 如 一 200 *# (0. 010 一 ksai)， 半 (0.010 一 ksai); 











为 了 判断 有 根 区 间 ， 我 们 做 出 函数 Aksai) 的 图 像 ， 语 句 如 下 : 























[EUOSOREOOUIEO 司 0 友 
y 王 {Cksai) ; 
plot(ksai,y) 
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做 出 的 ksai) 函数 图 像 见 图 3-2 : 














_ XI0- 
$ 





10 








一 20 
0 0.001 0.002 0.003 0004 0.005 0.006 0007 0.008 0.009 0.01 














图 3-2 函数 Fksai) 的 图 像 


























从 FCksai) 的 图 像 可 知 ， 非 线性 方程 FCksai) 王 0 确实 在 闭 区间 [0，0.01] 有 
一 根 ， 因 此 编写 如 下 MATLAB 代码 : 

















ksai 王 bisec_n(f,0,0.01) 
delta_ pH 于 = 一 log10(2 #ksai 十 10A( 一 4. 46)) 一 4.46 


运行 上 述 人 代码， 得到: 

ksai 一 0. 0099 

delta _pH 王 一 2.7557 

说 明 加 入 CuCNOs:):。 后 ， 溶 液 的 p 也 值 降 低 了 2.7557。 
本 题 亦 可 使 用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 ， 为 此 ， 编 写 gCZz) 函 数 如 下 : 


















































function y 一 gCkKsai) 
y 王 ksai 十 ksai，# (2 # ksai 十 10 人 (一 4. 46)). 刀 一 200 * (0.010 一 ksai)，# (0. 010 一 ksai); 








根据 化 学 计量 学 常识 ， 该 鳌 合 反应 的 反应 进度 ksai 应 该 介 于 0 到 0.01 中 间 ， 
因此 我 们 取 和 迭代 初 值 为 0.005。 求 解 过 程 的 MATLAB 诸 句 如 下 : 























ksai 王 Wegstein root (g',0.005) 

| 有 玫 抬 
运行 上 述 代 码 : 

ksai 一 0. 0099 

delta _pH 王 一 2.7553 
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从 delta _pH 的 结果 可 以 看 出 ， 利 用 维 格 斯 坦 加 速 方法 和 对 分 法 求 得 结果 具有 
细微 差别 ， 这 是 由 于 两 者 求 根 的 方式 是 不 一 样 的 ， 但 两 者 求 得 的 根 都 在 给 定 的 精 
内 ， 虽 然 上 共有 细微 差别 ， 但 都 是 合理 而 正确 的 结果 。 

我 们 这 里 再 用 对 分 法 求解 前 面 用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 过 的 光 度 为 一 1007 ， 
压力 为 50atm 下 的 氮气 的 摩尔 体积 的 问题 。 

首先 需要 编写 函数 文件 : 
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盟 
































function y 王 {Cv) 

2 0 三光 人 区 二 | 六 RE 三 由 
a 王 1.35l1e6;b 王 38.64; 
人 








和 
直 


























注意 ， 上 述 函 数 文件 使 用 了 点 除 和 点 乘 方 算 符 ， 是 为 了 后 续 作 图 方便 。 
上 述 函 数 的 作 图 语句 如 下 : 











Vv 王 1:1000 ; 
y 王 f{fCv) ; 
plotCv,y) 





函数 Fw) 的 图 形 见 图 3-3， 可 见 ， 闭 区 间 [1 1000」 是 非 线 性 方程 Fo)=0 的 
根 区 间 ， 因 此 求 Fo) =0 的 对 分 法 的 MATLAB 代码 如 下 : 
bisec_n(Cf ,1,1000) 





























运行 ， 得 到 

ans 一 222. 4455 

利用 对 分 法 同样 求 得 ， 温 度 为 一 100C ， 压 力 为 50atm 下 的 氮气 的 摩尔 体积 是 
222. 4455 cms /mol。 
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图 3-3 函数 /w) 的 图 像 
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3.1.2.2 水 的 热 分 解 
在 容积 为 =10.0L 的 容器 内 放 有 1.00mol 水 ， 当 加 热 到 工 =1750K 时 ， 发 生 
如 下 反应 : 














2H2O 一 一 2H, 十 O， 

其 平衡 常数 Ke 一 1.89X10-， (此 处 标准 压力 28 按 latm 计 )， 计 算 平 衡 时 氧气 
的 物质 的 量 。 

设 达到 平衡 时 氧 的 物质 的 量 是 过 摩尔 ， 则 根据 上 述 反 应 方程 式 ， 氢气 的 物质 的 
量 是 2z 摩尔 ， 水 车 气 的 物质 的 量 是 1 一 2 过 摩尔 ， 根 据 平 衡 关 系 ， 得 到 : 
[Ap(CH:)/pe] [ppCO:)/pe] 

[PCH2O)7p8]]? 
根据 理想 气体 方程 ， 得 到 各 气体 的 分 压 : 

































































开 e 














力 (O;) 王 2Z 7 R 民 T/m 
四 CH ) 王 2 2 R TI/ 
六 (CH2O)= 王 (1 一 27z) 民 T/mv 








将 各 分 压 代 入 平衡 方程 ， 我 们 将 会 得 到 一 个 关于 z 的 三 次 分 式 方程 ， 我 们 采用 
对 分 法 求解 ， 首 先 定 义 函 数 文件 大， 该 文件 定义 了 关于 垃 的 函数 太 z)， 我 们 要 用 对 
分 法 求 函 数 FGz) 的 零点 ， 即 
























































[L2CH,)/p8] [ppCOs)/D8 ] 

















下 [CH:O)728]? 站 
具体 定义 如 下 : 
function y 王 fx) 
k 王 1.89e 一 9; 汶 平 衡 常数 
R 王 8.314; % 理 想 气 体 常 数 
工 二 7505 % 温 度 
TOOO %% 容 器 体积 
pb_O2 王 xx RT/vi 0 和 氧 各 人 匣 下 
RN 人 %% 氧 气 分 压 
1 亲王 儿 水 蒸气 分 压 
p_biao= 王 101325; %% 标 准 态 


y= 一 (D_O2/p_biao).“(p_H2/p_biao). 吧 ./Cp_H2O/pP_ biao). 叱 一 kk 5%% 平 衡 方程 














于 水 分 解 的 平衡 常数 很 小 ， 我 们 可 以 预计 氧气 的 平衡 摩尔 数 很 小 ， 因 此 我 们 计 
算 /0) 和 /0.1) 的 值 ， 看 /GZz) 零 点 是 否 在 L0 0.1] 区 间 内 。 运 行 MATLAB ， 得 到 : 
福 {C0) 
ans 一 一 1.8900e 一 009 
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之 f(C0. 1) 

ans 一 0.0897 

大 0) 与 FC0.1) 异 号 ， 说 明 FGz) 的 零点 确实 在 [0 0.1] 区 间 内 ， 即 达到 平衡 时 
氧气 的 摩尔 数 在 L0 0.1] 区 间 内 ， 利 用 pisec _n 函数 求解 : 

X 一 bisec_n(f ,0,0. 1) 

解 得 ， 

X 一 3.1738e 一 004 

所 以 ， 达 到 水 分 解 平 衡 时 ， 和 氧气 的 物质 的 量 是 3.2X10 “摩尔 。 


3.1.3 proots 函数 



























































非 线性 方程 AFz)=0 中 有 一 类 特殊 方程 ， 就 是 一 元 ?2 次 方程 ， 对 于 这 类 方程 ， 虽 
然 可 以 使 用 前 面 介 绍 的 维 格 斯 坦 (Wegstein) 加 速 方法 和 对 分 法 求解 ， 但 MATLAB 
有 专门 的 roots 函数 来 求解 一 元 宛 次 方程 。 

对 于 一 元 ?2 次 方程 : 

az 十 az 1 十 az 十 Ci 十 ao 一 0 
roots 函数 的 求解 格式 是 : 
roots([a al wa al ao]) 

roots 函数 接受 的 自 变量 是 一 向 量 ， 该 向 量 的 分 量 依次 是 该 一 元 寻 次 方程 从 高 
次 项 系数 依次 到 低 次 项 的 系数 ， 直 到 常数 项 。roots 函 数 以 向 量 形式 返回 该 一 元 刀 
次 方程 所 有 的 7 个 根 。 
3.1.3.1 一 元 弱酸 溶液 的 pH 值 

一 元 弱酸 HA 的 水 溶液 ， 有 下 列 质子 转移 反应 ， 

HA 一 一世 十 A 
H2 0O 一 一 再 十 OH 

若 已 知 HA 的 分 析 浓 度 c、HA 的 电离 常数 开 , 和 水 的 离子 积 天 .， 求 该 弱酸 溶液 的 pH 值 。 

根据 HA 的 电离 平衡 和 水 的 离 解 平衡 ， 可 得 如 下 的 一 元 三 次 方程 ， 具 体 推 导 过 
程 可 参见 分 析 化 学 教材 的 有 关 章 节 。 

[LH 了 十 开 ,[LH 了 一 (c 开 十 开 。) LH 一 玉民 ,一 0 

我 们 以 0. 20 mol/L 的 一 氯 乙酸 溶液 为 例 ， 看 如 何 使 用 roots 函数 求 该 一 氯 乙酸 
溶液 的 pP 也 值 ，p 天 .一 2. 86。 

MATLAB 代码 如 下 : 
















































































































































































































































































c 一 0. 20 
民 OA 性 古 50) 
Kw 王 le 一 14; 


FOOTERKROREOOEKEKOEE KAIKSRU 
pH= 一 logl0(Cr) 


7S 
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运行 ， 得 到 
p 王 1.7615 一 1.36441 

下 -787 

13. 3010 一 1. 36441 
因为 roots 函数 返回 该 一 元 3 次 方程 的 3 个 根 ， 所 以 求 pH 值 时 必然 返回 3 个 
值 ， 但 因为 三 个 根 中 只 个 是 合理 的 ， 因 此 p 也 值 只 有 一 个 是 合理 的 ， 从 结果 看 
H，3 个 pH 值 只 有 一 个 是 实数 值 ， 其 它 两 个 是 虚数 值 ， 不 合理 ， 所 以 0.20mol/L 
的 一 氧 乙 酸 溶液 的 pH 值 是 1.7975 。 
3.1.3.2 SO, 氧化 


已 知 2SOxe 十 Oxo 一 一 2SOsxo， 在 1062K 的 平衡 常数 Ks=0.955 〈 此 处 标准 
压力 29 按 latm 计 )。 如 在 该 温度 下 ， 某 容器 含 SO* 、0O， 和 SO 三 种 气体 ， 其 分 压 
分 别 为 30. 4kPa、60. 8kPa 和 25. 33kPa。 如 果 反 应 在 恒温 恒 容 下 进行 ， 求 达到 平衡 
时 各 物质 的 分 压 是 多 少 ? 

根据 题 意 ， 反 应 开始 时 : 

访 (SO )/1p8 王 0.3，p(O0,)/1p8 一 0.6，(SO,)/p8 一 0. 25 

设 达到 平衡 时 ， 氧 气 的 分 压 减少 了 AD， 设 zx 一 Ap/De。 
1 于 反应 在 恒温 恒 容 下 进行 : 


























































































































已 公 





















































































































































2SO，ce) 十 (O2es) On 2SOaem 
0 三光 已 0.6 一 工 0528 十 2 交 

(0.25 十 22) _ 
得 型 电 
得 齐 人 
上 述 方程 可 以 化 为 ， 





3. 82 妃 十 0.56 妆 十 1.78z 十 0.011 王 0 

这 是 一 元 三 次 方程 ， 可 以 用 roots 函数 求解 : 
+ 一 roots([L3.82 0.56 1.78 0.011]) 
解 得 : 
f 一 一 0.0702 十 0.6784i 

一 0.0702 一 0. 6784i 

一 0. 0062 
复数 根 是 不 合理 的 ， 因 此 有 z= 一 0.0062, 是 负 值 说 明 氧 气 的 分 压 实际 是 增加 的 。 
因此 SO 、O， 和 SO 三 种 气体 的 分 压 可 以 计算 如 下 : 




































































2 

p_biao 王 101. 325; 狼 标 准 压 力 
p_SO2=(0. 3 一 2"x)” pb_biao %SO， 分 压 ,单位 KPa 
p_O2=(0.6 一 x)” pb_biao 外 DO， 分 压 , 单 位 kPa 
p_SO3=(0.25 十 2"x)”Pp_biao %SO，, 分 压 , 单 位 kPa 
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解 得 ， 
pb _SO2 一 31. 6539 
pb _O2 一 61. 4232 
pb _SO3 一 24.0748 





3. 2 


知道 某 一 物理 
求 计 算 以 后 任意 时 














刻 该 物理 量 











这 就 是 常 微 分 方程 的 初 值 问 
我 们 先 讨 论 如 何 求解 常 微分 





量 〈 如 物质 的 浓度 、 


常 微分 方程 的 初 值 问 题 














外 上 压 





的 值 的 问题 ， 经 党 


或 距 




















离 了 
可 以 归结 


dy 
7 一 /zy) 


yy(CZzo) 王 yo 
题 。 
方程 的 初 值 


悍 量 ) 在 初始 时 刻 的 值 ， 要 
以 下 形式 的 常 微分 方程 : 





问题 ， 然 后 再 

















问题 。 




















我 们 不 追求 获得 解析 式 y(Z)， 




























































































常 微分 方程 的 初 值 问 题 通 常 通过 离散 化 的 方法 求解 。 
和 追求 对 于 任 


E 间 二 > 氮 区 0 





































































































到 常 微 分 方程 组 的 初 值 
所 谓 离 散 化 方法 ， 就 是 











我 们 根据 给 出 的 常 微分 方 



















































































































































































程 ， 建 立 一 种 递 推 关系 ， 从 y(zo) 一 y% 出 发 ， 逐 步 计 算出 办 一 y(Czv) 。 

对 上 述 常 微分 方程 两 边 取 定 积分 ， 积 分 区 间 是 [zi zj， 设 积分 区 间 的 长 度 是 几 。 

| ydz= | Fozydz 

上 述 积分 式 左边 是 很 容易 积分 的 ， 但 右边 就 不 容易 积分 了 了。 如 果 积 分 区 间 的 长 
度 几 足够 小 ， 那 么 我 们 就 能 用 和 珑 形 的 面积 来 近似 右边 的 积分 ， 见 图 3-4: 

羽 此， 我们 得 到 4 

3o 一 yo 一 三 To-iyyo-1) 六 7 
整理 ， 得 : 
or 一 Jiyyo1) 交 几 十 yi 2 

1 于 我 们 知道 y(zo)=ye， 因 此 只 要 选择 合 Jo-iso-1) 
适 的 姑 ， 就 可 以 通过 上 式 ， 经 过 递 推 计算 ， 得 到 矩形 
。 每 步 递 推 计算 的 六 ， 称 为 步 长 。 这 种 计算 方 2 ] 
法 被 称 为 欧 拉 方法 。 

很 明显 ， 上 述 计算 方法 的 精度 取决 于 能 够 以 二 面积 近似 Pa， 胃 
多 大 精度 计算 出 函数 f(z,y) 的 定 积分 ， 欧 拉 方 在 区 间 [2 ，，] 的 积分 
法 实际 上 是 用 一 条 水 平 直线 去 近似 函数 Fz,y) 
来 计算 定 积 分 的 ， 如 果 能 够 采用 更 高 精度 的 方法 去 近似 计算 jz,y) 的 定 积 分 ， 那 
么 递 推 计 算 的 精度 还 能 显著 提高 。 此 外 ， 如 果 能 够 采用 极 小 的 步 长 ， 计 算 精 度 也 能 
提高 ， 但 采用 极 小 的 步 长 ， 可 能 耗费 大 量 的 计算 时 间 ， 得 不 偿 失 ， 因 此 ,在 每 次 递 
计算 选取 步 长 时 ， 应 当选 择 一 合适 步 长 ， 既 达到 了 要 求 的 计算 精度 ， 又 不 过 度 消 
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耗 计 算 时 间 ， 综 合 这 两 方面 的 考虑 ， 就 引入 了 鸯 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 。 

嵌入 式 龙 格 - 库 塔 方法 采用 更 高 精度 的 方法 计算 /Cz,y) 的 定 积分 值 ， 在 每 次 递 
二 计算 选择 步 长 时 ， 总 选择 能 够 符合 计算 精度 的 最 大 步 长 或 接近 最 大 步 长 ， 显 著 降 
低 了 计算 量 ， 节 省 了 计算 时 间 和 内 存 。 

冉 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 的 递 推 计算 格式 如 下 : 

Vy1L 一 y0 十 h #(《c(1) 尖 民 1 十 c(C2)* 开 2 十 c(C3) * 开 3 十 c(C4) 水 K 民 4 十 c(5) # 开 5 十 c(C6) * 开 6) 

刀 是 本 次 递 推 计 算 的 步 长 ， 其 它 各 项 的 意义 如 下 : 

长 下 二 放 且 和 下 村) 

民 2 王 {Cx0 十 a(2)*hy,y0 十 b(2,1) 半 天 1 *khy); 

K3= 三 {Cx0 十 a(C3)*hyy0 十 b(3,1)#K1 *h+b(G3,2)K2 *h); 

开 4 王 (x0 十 a(C4) 半 hy0 十 b(4,1) 半 开 1 hbh 十 b(4,2) 半 开 2 *kh 十 b(4,3) 半 开 3 *ph); 

民 5= 王 {(x0 十 a(5)*kh,y0 十 b(5,1)# 开 1 #h 十 b(5,2)# 开 2 *h 十 b(5,3)* 开 3 #*h 十 

b(C5 ,4) 关 K4 *h)， 
K 民 6 王 {Cx0 十 a(6)*h,y0 十 b(6,1) 开 1 *h 十 b(6,2)# 开 2 *h 十 b(G6,3)*K3 *h 十 
b(6 ,4)#K4 *h 十 b(6,5)*#K5 *h) 
a 王 [0 1/5 3/10 3/5 1 7/8]; 
人 OO 5 0 王 0 硬 0 证 3 0 古 970 三 0 大 9 王 OSIORS OO 玫 67 4 全 OOR 证 可 区 45 本 5 人 
ESG 人 ES 放生 5 OO 

c 王 [2825/27648 0 18575/48384 13525/55296 277/14336 17/4】; 

EAX8S50E2507620RT2570502EOES2 7 辣 攻 

a、0、c、qg 都 按照 MATLAB 格式 写成 了 向 量 或 矩阵 形式 。 

按照 上 面 给 出 的 递 推 格 式 ， 只 要 能 够 确定 当 次 递 推 格 式 的 步 长 ， 就 能 够 逐步 计 
算 ， 最 终 求 的 我 们 需要 的 给 定点 的 函数 值 。 

那么 如 何 确定 步 长 呢 ? 确定 本 次 递 推 的 步 长 是 否 合 适 ， 关 键 是 估计 出 本 次 递 推 
计算 得 到 的 结果 和 真 值 的 误差 err， 其 次 要 设 定 一 个 允许 误差 tolerance， 即 本 次 递 
推 计算 得 到 的 结果 和 真 值 之 间 的 允许 的 差 值 ， 一 般 将 tolerance 设 定 为 le 一 5。 

如 果 err<tolerance， 证 明 本 次 递 推 计 算 的 步 长 合理 ， 和 否则 ， 本 次 递 推 计 算 选 
取 的 步 长 不 合理 ， 需 要 选择 修正 的 当 次 递 推 计 算 步 长 。 

修正 的 当 次 递 推 计 沙 长 一 (FIeranee 和 

为 了 安全 起 见 ， 根 据 err 和 tolerance 得 到 的 修正 的 当 次 递 推 计 算 步 长 应 当 适 当 
缩小 ， 一 般 取 修正 的 当 次 递 推 计 算 步 长 乘 以 0.9 做 为 修正 的 当 次 递 推 计 算 步 长 。 

奇妙 的 是 ， 如 果 本 次 递 推 步 长 合理 ， err 和 tolerance 得 到 的 修正 的 当 次 递 推 
计算 步 长 并 不 是 没有 用 的 ， 该 数值 可 以 估计 下 次 递 推 计算 的 步 长 ， 下 次 递 推 计 算 的 
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步 长 的 估计 值 为 修正 的 当 次 递 
那么 err 如 何 估计 呢 ? 估计 算式 如 下 : 





























计算 步 长 乘 以 0.8。 


err 一 max(abs(h # (cd(1) 半 开 1 十 cd(2) 半 开 2 十 cd(3) 半 民 3 十 cd(C4) 半 开 4 十 cd(5) 


K5 十 cd(C6)* 开 6))) 
cd 一 c 一 d 


上 述 估计 误差 err 的 计算 式 子 也 遵循 MATLAB 格式 。 





知 dy/dz= 王 jzy)，yCa) 王 y0,a<D 


求 y(CO) 的 蔷 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 的 MATLAB 函数 如 下 ， 主 函数 Rk _ad， 主 函 











数 Rk _ ad 调 





和 了 子 函 数 RKEx: 








function Lx,yj]=Rk_ad(Ca,b,y0,f name,tolerance) 


欠 入 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 
% a,b: 求 解 区 间 
% y0: 初 值 , 数 或 向 量 








避 


%% fname:M 文件 名 ,定义 fCxyy) 


%% tolerance: 误 差 限 ,可 选择 参数 ,默认 值 le 一 5 


儿 x: 列 向 量 , 第 一 个 分 量 是 a, 最 后 一 个 分 量 是 b， 

















莽 余 是 介 于 (Ca,b) 的 数值 














狼 y: 列 向 量 或 矩阵 ,和 矩阵 的 每 列 代 表 与 列 向 量 x 相 对 应 的 函数 值 


Im 一 nargin 
册 5 

tolerance 一 le 一 5; 
end 
if size(y0,1) 三 三 1 

UV 
end 
区 
h=(b 一 a)/20; 
X0O 一 3; 

while 1 
[z ,errj| 王 RKEx(Cf name,x0y,y0,h); 
if err<<eps 
erit 一 tolerance # le 一 3; 

end 
h0 三 (tolerance/err)A0.2 *#hi 
计 err<tolerance 


x= 一 [x x0 十 hjjiy=[Ly zj]; 








儿 保 证 y0 是 列 向 量 


儿 设 定 初 始 步 长 


览 得 到 本 次 递 推 计 算 结果 和 误差 err 
凶 不 让 err 过 小 ,以 防止 下 次 步 长 过 大 


狼人 和 修 正 的 本 次 递 推 计 算 步 长 
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x0 王 x(Clength(Cx));y0 王 y(C:，Ssize(y,2)); 




















h 王 ho *0.8; 扒 估 计 下 次 递 推 计算 的 步 长 
else 
h 一 ho *0.9; % 重 新 进行 本 次 递 推 计算 的 步 长 
end 
计 x0 十 h 之 =b % 设 定 整个 递 推 计 算 停 正 条 件 
break 
end 
end 


z 一 人 耻 KEx(f_ name,x0,y0,b 一 x0); %% 进 行 区 间 端 点 处 的 计算 
x 一 [xb]iy=[y 2 


和 三 又 ;77 三 y; 





function [z ,err] 王 了 RKEx(f name,xyy0,h) 
































% 本 函数 返回 本 次 递 推 计算 结果 z 和 误差 err 
if size(y0 ,1) 王 王 1 
y0 一 y0 
end 


区 二 玫 乓 征 23 和 | 呈 /SS 训 攻 
DiOROEOEOEO RS OOEOEOR SO OSIOE 9 ORG OO | 5 人 
必用 和 | 
c 王 [2825/27648 0 18575/48384 13525/55296 277/14336 1/4]; 
全 人 0 5 62 大] 2575924E05 2 人 多 7 本 天 民 
K1 王 feval(f 人 pame,xy,y0); 
这 SizeCK1 三 三 
K1 三 开 1'; 
end 
K2 王 feval(f name,x 十 a(2)#h,y0 十 b(2,1) 天 1 *hy)s 
if size(K2,1) 三 三 1 
Ke 
end 
K3 王 feval(f name,x 十 a(3) *khy,y0 十 b(3,1)K1 *h 十 b(3,2) 半 天 2 *h); 
ii size(K3， 1) 三 三 ] 
K3 三 民 3 
end 
K4 王 feval(f pame,x 十 a(4)*#hy0 十 b(4,1) 半 开 1 *h 十 b(4,2)# 开 2 *h 十 
4 KR 
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Is 
4 
CD 
是 








SIZE E 三 
js 
end 
K5 王 feval(f name,x 十 a(5)#h,y0 十 b(5,1)*K1 *h 十 b(5,2)# 开 2 *kh 十 
b(G5， 37 尖 开 3 本 bG5 47) 尖 天 4 半 h); 
if size(K5 ,1) 三 三 
Ke 
end 
K6 王 feval(f name,Xx 十 a(6)*h,y0 十 b(6,1)*#K1 kh 十 b(6,2) 半 开 2 *h 十 
b(66 ,3) 尖 肛 3 尖 h 十 bC6 4) 本 发 4 本 十 b(C6，5) 头发 5 半 了 7) 
ii size( 民 6 ,1) 三 王 
天 6 一 天 6 
end 
Z 一 y0 十 h *k(c(1)# 开 1 十 c(C2)#* 开 2 十 c(C3) +* 开 3 十 c(C4)* 开 4 十 c(C5)# 开 5 十 
cC6)# 开 6); 
cdsCsd， 
err 一 max(abs(h * (cd(1)# 开 1 十 cd(C2)* 开 2 十 cd(C3) 并 3 十 cd(C4) *# 开 4 十 
cd(5) 米 民 5 十 cd(6)*# 开 6))); 


end 




















将 上 述 两 函数 分 别 以 文件 形式 保存 在 MATLAB 的 安装 目录 的 work 子 目 录 下 ， 























































































































以 后 就 可 以 使 用 了 。Rk _ad 函数 中 用 到 了 MATLAB 固有 常数 eps，eps 称 为 机 器 
精度 ， 约 为 2- 字 。 

下 面 我 们 举 两 个 包含 常 微分 方程 的 初 值 问题 的 例子 。 
3.2.1 乙 抉 加 氢 


始 时 刻 反 应 器 存在 0. 001mol 的 乙 燃 ， 计 算 乙 炊 的 转化 率 达到 90 中 需要 的 反应 时 间 。 
1 动力 学 方程 一 ren =& [CH;] [H:]?， 我 们 可 以 知道 任意 时 刻 乙 燃 的 转化 
日 现在 问题 颠倒 过 来 了 ， 我 们 想 知 道 当 乙 抉 的 转化 率 达到 90 外 时 ， 间 葡 反应 器 
多 少时 间 ? 这 个 问题 可 以 利用 求解 非 线性 方程 的 对 分 法 解决 ， 但 使 用 对 分 法 


率 ， 


反应 了 














已 发 现在 1000K 下 进行 的 乙 抉 非 均 相 气 相 加 氧 生成 乙 烷 的 反应 ， 即 : 











人 百 ; 十 2H， 一 一 (C 〇 ， 互 




















反应 速率 可 用 如 下 速率 表达 式 表示 : 











一 一 ALC， 也 [H?] 








1000K 下 的 实验 研究 表明 反应 速率 常数 为 1X1I0 mol(L，min)。 如 果 75 匆 
(摩尔 分 数 ) 的 氧 和 25%% (摩尔 分 数 ) 的 乙 烘 混 合 物 被 加 入 1L 的 间 区 反应 器 ， 而 初 
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任意 时 
所 以 ， 我 











化 率 : 





刻 酸 的 转化 率 的 数据 。 
们 先 编写 一 个 MATLAB 函数 ， 





function x 一 g&(t) 
%% 们 时刻 /min 
x:t 时 刻 乙 抉 的 转化 率 


ca0 三 0.001; 

cb0 王 ca0 0.75/0. 25; 
[xyj=RKE ad(Co tcaoyfD7s 
ca 一 y(ClengthCy) ); 


X 一 (ca0 一 ca)y/ca0; 


function y 王 fGtyca) 


多 本 函数 


定义 微分 方程 的 右 端 项 


%f 人 :时刻 /min 
%eca:t 时 刻 乙 烽 的 摩尔 浓度 





ca0 王 0.001; 

NUE RS0 0 二 5 天 
长 会 由 5 

cb 一 cb0 一 2 *k (ca0 一 ca); 
y 王 一 K #ca 半 cb^2; 





























其 作用 是 能 够 求 得 任意 时 刻 乙 抉 的 转 














% 乙 烽 的 初始 摩尔 浓度 /mol. 工 ” 
% 氧 气 的 初始 摩尔 浓度 /mol. 工 “ 
% 求 解 初 值 问题 

% 乙 刀 在 tt 时 刻 的 摩尔 浓度 

% 乙 烽 在 芋 时 刻 的 转化 率 








儿 乙 燃 的 初始 摩尔 浓度 /mol 工 ” 
反 氧 气 的 初始 摩尔 浓度 /mol" 工 “ 
狼 加 氢 动 力学 方程 系数 

失 氧 气 在 tt 时刻 的 摩尔 浓度 

拖 微 分 方程 的 右 端 














函数 g( 思 里 面 要 求 求解 加 氨 动 力学 微分 方程 ， 因 此 需要 书写 /ca) 函 数 来 定 
义 加 氯 动力 学 微分 方程 的 右 端 ， 实 质 就 是 微分 方程 dy/dz= 一 /Cz,y) 中 的 ,zy)。 





















































可 了 上 面 








MATLAB 代码 如 下 : 
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t 一 1:1:30 


》 


X 王 Zeros(] ,length(Ct) ); 
for 上 三 1:length(Ct) 


X(CK) 
end 


plot(Ct,x) 


二 SCtCk)); 


xlabel( 时 刻 /min7 
ylabel(' 乙 烽 的 转化 率 7) 


任意 时 刻 








乙 抉 的 转化 率 的 图 形 见 图 3-5 ; 
































的 准备 ， 如 可 以 求 得 任意 时 刻 乙 酸 的 转化 率 ， 我 们 用 图 形 来 表达 ， 
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册 .9 


0.8 上 
| 
去 
全 07 
还 
水 
N 
由 6 
0.5 











0 5 10 15 20 25 30 


时 刻 ,min 











图 3-5 任意 时 刻 乙 抉 的 转化 率 











从 图 上 3-5 可 以 看 出 ， 约 在 盖 10min 时 ， 乙 灿 的 转化 率 为 90%， 反 应 时 间 在 
30min 以 后 ， 反 应 接近 平衡 。 
自然 ， 我 们 不 能 仅 凭 图 形 得 到 乙 炬 的 转化 率 为 90%% 时 需要 的 反应 时 间 ， 我 们 需 
要 精确 获得 这 个 时 刻 ， 我 们 用 对 分 法 求解 ， 我 们 从 图 3-5 看 出 ， 这 一 时 刻 应 该 在 
L5，15] 之 间 。 我 们 采用 对 分 法 求解 。 使 用 对 分 法 前 ， 还 需要 定义 一 函数 pCi ， 国 
数 总 的 零点 就 是 乙 烧 的 转化 率 达 到 90 吧 时 需要 的 时 间 : 

































































function y 王 PCt) 


了 人 于 9 





























然后 利用 对 分 法 ， 上 有 具体 的 MATLAB 程序 如 下 : 





tbiseec np 5 15) 中 乙 燃 的 转化 率 为 90 上 时 需要 的 反应 时 间 
解 得 : 
t=8. 8377 

所 以 , 在 8.8min 时 ， 乙 烧 的 转化 率 达 到 90%% 。 


3.2.2 生产 乙酸 乙 酯 


乙酸 和 乙醇 反应 生成 乙酸 乙 醋 ， 其 反应 式 为 : 
CHiOHTTCH:COOH 一 CHCOOC: Hi 十 H2O 

(A) (B) (CC) (CD) 
要 求 的 日 产量 为 50000kg， 液 相 中 的 反应 速率 由 下 式 给 出 : 
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一 1 一 R#(CAca 一 CRCs/ 开 ) 
在 100 人 时 ，&R 一 7.93X10 mm" /(kmol。s) 天 一 2.93。 
料 液 中 酸 和 醇 的 质量 分 数 分 别 为 23% 和 46%， 酯 浓度 为 零 。 酸 的 转化 率 控制 
在 35%， 物 料 密度 基本 为 常数 ， 其 值 是 1020kg/m ， 反 应 器 每 天 操作 24h， 每 一 生 
产 周期 中 加 料 、 出 料 等 辅助 时 间 总 共 为 1h， 试 计算 所 需要 的 反应 器 体积 V。 
对 于 间 砍 反应 器 ， 应 该 有 如 下 关系 : 
产量 = 反应 器 单位 时 间 单 位 体积 的 生产 速率 义 反应 器 体积 义 每 日 操作 时 间 
当 每 一 生产 周期 结束 时 ， 应 该 有 : 
品 浓度 王 反 应 器 单位 时 间 单 位 体积 的 生产 速率 义 ( 反 应 时 间 十 辅助 时 间 ) 
比 ， 问 题 的 关键 就 是 求 得 当 酸 的 转化 率 达 到 35% 时 ， 间 区 反 应 器 需要 反应 多 








































































































































































































1 动力 学 方程 一 闪 二 &# (CAca 一 CRcs/ 玫 )， 我 们 可 以 知道 任意 时 刻 酸 的 转化 率 ， 
见 在 问题 颠倒 过 来 了 ， 我 们 想 知道 当 酸 的 转化 率 达 到 35% 时 ， 间 歇 反 应 器 反应 了 
多 少时 间 ? 解决 这 个 问题 的 ， 可 以 利用 求解 非 线 性 方程 的 对 分 法 解决 ， 但 使 用 对 分 
法 需要 有 任意 时 刻 酸 的 转化 率 的 数据 。 
所 以 ， 我 们 先 编写 一 个 MATLAB 函数 ， 其 作用 是 能 够 求 得 任意 时 刻 乙 酸 的 转化 率 : 










































































SU 









































function xx 一 g&Ct) 
%t 时 刻 /n 
%x:t 时 刻 乙 酸 的 转化 率 


rou 王 1020 ; %% 物 料 密度 

cb0 王 rou # 0. 23/60 % 乙 酸 的 初始 摩尔 浓度 /kmolv  m ” 
ca0 王 ToU 半 0. 46/46; 儿 乙 醇 的 初始 摩尔 浓度 /kmol mm 
[x,y]=Rk_ad(0,t *3600,ca0，,() 名 求解 初 值 问题 

ca 一 y(ClengthCy) ); 铬 乙醇 在 ft 时 刻 的 摩尔 浓度 
ea 儿 乙 酸 在 1 时 刻 的 摩尔 浓度 

x= 一 (cb0 一 cb)/cb0; 儿 乙 酸 在 t+ 时刻 的 转化 率 


function y 王 ftyca) 

儿 本 函数 定义 微分 方程 的 右 端 项 
%t: 时 刻 / 

%eca:it 时 刻 乙 醇 的 摩尔 浓度 


TOUEE 浊 22 人 交 %% 物 料 密度 

ca0 一 rou 半 0. 46/46; 上 乙醇 的 初始 摩尔 浓度 /kmol m ” 
cb0 一 rou # 0. 23/60; 上 乙酸 的 初始 摩尔 浓度 /kmol m ” 
是 帮 至 仙 % 酯 的 初始 浓度 


cs0 王 rou #k (1 一 0.23 一 0. 46)/18; 5 上 水 的 初始 浓度 
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义 酯 


时 以 














kk 一 7.93e 一 6; %% 酯 化 动力 学 方程 系数 

天 一 2.93; 反 酯 化 动力 学 方程 系数 
Eco ec %% 乙 酸 在 t 时 刻 的 摩尔 浓度 
GO CCca0s ca %% 酯 在 ft 时 刻 的 摩尔 浓度 
EECSOD 记忆 % 水 在 t+ 时 刻 的 摩尔 浓度 





y 一 一 KK #(ca # cb 一 cr kk cs/K); 上 微分 方程 的 右 端 
































函数 8( 纪 里 面 要 求 求解 酯 化 动力 学 微分 方程 ， 因 此 需要 书写 .六 4,ca) 函 数 来 定 
化 动力 学 微分 方程 的 右 端 ， 实 质 就 是 微分 方程 dy/dz= 一 zy) 中 的 /zy)。 
有 了 上 面 的 准备 ， 就 可 以 求 得 任意 时 刻 乙 酸 的 转化 率 ， 我 们 用 图 形 来 表达 : 










































































让 由 册 EUR IO 


x 王 Zeros(Cl ,length(Ct) ); 
for KE 一 1:length(t) 


end 


X(Ck) 王 gCtCk)); 


plotCt,x) 
xlabel( 时 刻 /h7 
ylabel(' 乙 酸 的 转化 率 7 





任意 时 刻 乙 酸 的 转化 率 图 形 见 图 3-6 : 














0.7 T T T T T 





乙酸 的 转化 率 











， 1 1 上 上 





0 1 2 了 卫 6 7 & 日 10 


时 刻 











图 3-6 任意 时 刻 乙 酸 的 转化 率 














从 图 上 3-6 可 以 看 出 ， 约 在 上 一 2h 时 ， 乙 酸 的 转化 率 为 35 外 ， 反 应 时 间 在 9 小 

















瑟 ， 


反应 接近 平衡 。 























自然 ， 我 们 不 能 仅 凭 图形 得 到 乙酸 的 转化 率 为 35% 时 需要 的 反应 时 间 ， 需 要 精 
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确 获 得 这 个 时 刻 ， 我 们 用 对 分 法 求解 ， 我 们 从 图 3-6 看 出 ， 这 一 时 刻 应 该 在 [1， 

3] 之 间 。 在 获得 乙酸 的 转化 率 为 35 办 时 需要 的 反应 时 间 后 ， 一 切 问题 迎刃而解 ， 

就 可 以 顺利 求 得 需要 的 反应 器 体积 。 请 注意 如 果 要 获得 乙酸 的 转化 率 为 35%% 时 需 

的 反应 时 间 ， 还 需要 定义 一 个 函数 娟 〈， 用 于 求 函数 如 0 二 8 一 0.35 的 零点 。 

然 需 要 把 上 面 所 有 函数 都 单独 保 在 在 MATLAB 安装 目录 下 的 work 子 目 录 里 。 
具体 的 MATLAB 程序 如 下 : 























































































































rou 一 1020; 瓜 物 料 密 度 

cb0 王 rou # 0. 23/60; 上 乙酸 的 初始 摩尔 浓度 /Emol。m 

t 一 bisec_n(Cp'1,3); 上 凶 乙酸 的 转化 率 为 35%% 时 需要 的 反应 时 间 
cr 一 cb0 * 0. 35; %% 乙 酸 转 化 率 为 35% 时 酯 的 浓度 


v 一 (50000/(24 *88))/(Ccr/Gt 十 1)) 上 反应 器 体积 
function y 王 DCt) 
和 至 六 已 一 册 355 





计算 结果 是 : 

v 一 51.5276 

因此 ， 需 要 的 反应 器 体积 是 51.5m' 。 

上 述 问 题 从 化 学 角度 说 很 简单 ， 但 有 具体 计算 上 却 很 麻烦 ， 如 果 不 会 编制 MATLAB 程 
序 求解 ， 只 有 手动 自行 积分 ， 但 该 动力 学 方程 比较 复杂 ， 虽 然 也 能 积分 出 来 ， 但 容易 出 错 。 


3.3 一 阶 常 微分 方程 组 的 初 值 问题 


考虑 一 阶 常 微分 方程 组 的 初 值 问 题 : 















































































































































dy 
一 太 的 和 0 iTZo) 一 yo 一 1，2，…，/ 


若 把 其 中 的 未 知 函数 ， 方 程 的 右 端 项 都 表达 成 向 量 形式 : 
Y 一 (yy FF 一 (CPP 六 )， 

初 值 条 件 表 为 : 

Y(Zo) 王 Yo 一 (yioyyzo，…，yo)， 

那么 方程 组 可 以 写成 : 


ee 
d 工 


Y(Czo) 一 Yoz 一 1,2，…，/ 

上 述 向 量化 的 常 微 分 方程 组 初 值 问题 在 形式 上 和 常 微分 方程 的 初 值 问题 在 形式 
相似 ， 求 解 常 微 分 方程 初 值 问题 的 嵌入 式 龙 格 - 库 塔 方法 完全 适用 于 常 微分 方程 
日 初 值 问题 的 求解 ， 唯 一 需要 注意 的 是 ， 对 于 实现 秋 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 的 函数 : 
































































































































MESS | 

















Rk_ad(Ca,b,y0,f nameytolerance) 
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三 和 
时， 





YY PCzZY)，… 广 (ZY))。 














用 于 求解 党 微分 方程 组 的 初 值 问题 时 ， .yo 是 (ylio， 208 ”9 yo ) 组 成 的 向 
函数 f_name [用 于 定义 zy)] 定义 的 是 一 个 函数 向 量 ， 即 FGz,Z) 王 (万 (z， 



























































下 面 我 们 举 两 个 例子 ， 该 例子 包含 常 微 分 方程 组 的 初 值 问题 。 











3.3.1 平行 反应 各 物质 浓度 与 时 间 的 关系 曲线 





假定 在 问 坎 反应 器 中 有 下 列 动力 学 体系 : 

A 十 B 一 一 C Ri 一 AcA12ca 

BTC 一 一 D 民 二 让 

做 出 各 物质 的 浓度 cs、ca、cc、cb 对 时 间 的 函数 图 形 。 给 定 wo 一 10molm's ，p 一 








2mol/m ，co 一 必 一 0; 局 一 包 一 0.02m /mo 。s)， 求 多 长 时 间 后 ， 限 制 反应 物 
被 消耗 掉 90%% 。 


， 


CC、 








根据 间 区 反 应 器 内 的 物料 衡 算 关系 : 

dead 一 一 丙 人 ea 

dca/di 一 一 cAl2cn 一 Racecp 

dcce/dt 一 AcAl2ce 一 Racl2cn 

dcp/dl 一 acc12cB 

解决 上 述 两 个 问题 的 关键 是 求解 上 述 常 微分 方程 组 。 我 们 先 书 号 MATLAB 函 
定义 上 述 微 分 方程 组 的 右 端 项 下 (zz Y) : 








function yf={fCt,y) 

k1 王 0.02; 

k2 一 kl ; 

yf(1) 王 一 kl *ksqrtCy(1)) 尖 y(C2)3; 

yf(2) 王 一 Kl #sdqrt(Cy(1))*#y(2) 一 k2 *sqrtCy(C3))#y(2); 
yf(3) 王 kl *kSsqrt(Cy(1)) 关 y(2) 一 k2 #sqrtCy(3)) 尖 y(2); 
yf(4) 王 kK2 *kSsqrtCy(3)) 半 y(C2); 


定义 上 述 微分 方程 组 的 右 端 项 生 (Cz,Y) 的 工作 完成 后 ， 我 们 可 以 画 出 cA、cn、 
cp 对 时 间 的 函数 图 形 ， 有 具体 的 MATLAB 程序 如 下 : 















































cA0=10;cB0=2;icC0= 王 0;icD0O 王 0 

y0 王 [cA0O cB0O cCo cD0]; 

EECORSORS 本 人 的 吉 
DIGG 
xlabel(' 时 间 /s7) 

ylabel( 浓 度 /mol/m37 

legend(CcA'cB'cC'cD' ,Location' best7 
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做 出 的 图 形 见 图 3-7: 
10 相 一 一 一 1 一 
上 
8 上 
7 
和 后 一 一 纺 
虽 5 上 日“ 人 
三 : 到 Ex 
贡 一 
媒 4 上 D | 
2 
0 5 10 1 25 0 35 0 45 50 
时 间作 
图 3-7 A、B、C、D 的 浓度 随时 间 的 变化 
很 明显 ， | 为 了 解雇 求 多 长 时 间 后 ， 人 90% ， 我 
们 必须 实现 定义 一 个 函数 ， 它 能 够 求 得 〈 任 意 时 刻 了 的 浓度 一 0.1) 的 值 ， 该 函数 如 下 : 
function 也 一 g(Ct) 
cA0 王 10;cB0 王 2;:cC0= 王 0;cD0 王 0 








y0 王 [cA0O cBoO cCo cD0j]; 
| 攻 二 CORTES OUR 所 过 
也 =y(Csize(Cy,1)，2) 一 0.1; 





























从 图 3-7 看 出 ， 在 50s 时 ，B 基本 消耗 殉 
求 多 长 时 间 后 ， 限 制 反 应 物 了 B 被 消耗 掉 90 5 


t 一 bisec_n(g',0,50) 








尽 ， 所 以 我 们 把 求解 区 间 定 为 [0 50]， 
的 MATLAB 程序 如 下 : 


























结果 是 : 

t 一 38. 5389 

38.5 秒 后 ，B 被 消耗 掉 90%% 。 
3.3.2 串联 反应 各 物质 浓度 与 时 间 的 关系 曲线 

MATLAB 自 带 的 求解 常 微 分 方程 (组 ) 的 初 值 问 题 的 函数 是 ode45 函数 ， 其 
基本 使 用 格式 如 下 




















LT,Yj=ode45C(ODEFUN ,TSPAN,Y0) 





ode45 了 团 
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函数 采 

















j 的 方法 类 似 了 


忆 





贞 入 式 龙 格 - 库 塔 方法 ， 





因此 求解 精度 与 嵌入 式 龙 


波 





有 3 章 ， 计算 一 一 非 线性 方程 与 微分 方程 

















格 - 库 塔 方法 相同 。ODEFUN 是 一 字符 串 ， 代 表 函 数 文件 名 ， 该 函数 文件 定义 常 微 
分 方程 〈 组 ) 的 右 端 项 下 (CCz,Y)， 需 要 注意 的 是 ， 该 机 数 必须 返回 函数 列 向 量 ( 广 
(7Y), 记 zy), PCzy))。， TSPAN 代表 求解 区 间 ， 它 是 一 个 形 如 [Lzo xz 
二 元 行 向 量 ，ze 代表 求解 的 初始 点 ，z 关 代表 求解 终点 ，Y0 是 一 向 量 ， 代 表 初 始 条 
件 (yioyyz,…，,，yo)。ode45 函数 返回 工 和 了 两 个 值 ， 其 意义 与 Rk _ad 函数 相同 。 
工 是 一 列 向 量 ， 第 一 个 分 量 是 zw， 最 后 一 个 分 量 是 ,， 其 余 是 介 于 (zeo,zo) 的 数值 ， 
人 微分 
方程 组 的 初 值 问 题 时 ， 返 回 和 矩阵 。 和 天 阵 的 每 列 代 表 与 列 向 量 T 相 对 应 的 函数 值 。 
考虑 下 面 的 反应 序列 : 
























































































































































尺 民 。 Rb 
A -一 >B 一 >C 一 >D 一 一 > 下 
AAA 一 1h  ， 人 如 一 0.5h  ，Ac 一 0.25h  ，An 一 0.125h  ，A 的 初始 浓度 为 
10mol/m ， 其 余 各 组 分 初始 浓度 为 0， 做 出 A、B、C、D 和 下 对 时 间 的 函数 图 形 。 
根据 反应 动力 学 ， 有 : 


dcAy/dt 一 一 RACA 


















































dcB/ dt 一 RACA 一 RBCB 

dcc/dt 王 Apcp 一 Rccc 
dcb/dt 一 Reccc 一 ApDp 

dce/dt 王 ApDp 

我 们 先 定 义 上 述 常 微 分 方程 组 的 右 端 项 : 




















function y 王 {Gtyc) 

kA= 王 1;kB 三 0.5;kC 王 0.25 ;kD 王 0.125; 

双全 卫生 交 全 用 所 证人 必 交 
y(3) 王 kB *#c(2) 一 kKC #c(C3);y(4) 一 kC *kc(3) 一 KD *cGC4)3 
y(5) 王 kD *#c(C4)3 


水 二 





定义 上 述 微分 方程 组 的 右 端 项 FGz,Y) 的 工作 完成 后 ， 我 们 可 以 画 出 做 出 A 
B、C、D 和 忆 对 时 间 的 函数 图 形 ， 有 具体 的 MATLAB 程序 如 下 : 

































































a0=10;b0=0;c0=0;d0=0;e0 王 0; 

y0 王 [a0 bo0 co0 do0 e0]; 

区 E5 性 避 芭 0 而 由 j 展 又) 环 
用 
xlabel(' 时 间 /h7) 

ylabel( 浓 度 /mol/m37 


legend(Ca'b'c de Location' best7 
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做 出 的 图 形 见 图 3-8: 





浓度 Mmolym) 





图 3-8 A、B、C、D 和 王 的 浓度 随时 间 的 变化 
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倘 4 章 


计 复 二 一 代数 庙 程 组 





4.1 线性 方程 组 的 求解 


[ 程 计算 问题 可 以 归结 为 数值 求解 线性 方程 组 ， 对 化 学 化 工 中 的 
学 过 如 何 求解 二 元 和 三 元 线性 方程 组 ， 那 时 我 








量 的 科学 与 了 
计算 ， 自 然 也 不 例外 。 我 们 在 初中 裔 
们 学 习 了 用 代入 法 或 消 元 法 求解 线性 方程 组 。 



























































4.1.1 Gauss 主 元 消去 法 
性 方程 组 ， 但 一 旦 线性 方程 


原则 上 说 ， 使 用 代入 法 或 消 元 法 可 以 求解 任意 的 线 怡 
组 的 未 知 数 变 多 ， 使 用 初中 讲授 的 代入 法 或 消 元 法 ， 极 易 出 错 ， 因 此 我 们 这 里 需要 
采用 新 的 求解 方法 。 我 们 这 里 将 世 讲 授 的 方法 ， 是 消 元 法 的 进一步 的 发 展 ， 被 称 为 
Gauss 主 元 消去 法 。 

考虑 一 般 的 线性 方程 组 : 







































































































































































Qi aa … azZl DO 1 
CI12 CQ22 和 C27 人 2 02 人 @ 
站 1 区 D | 
简写 为 : AX= 了 8。A 是 系数 矩阵 ， 如 是 右 端 癌 量 












































如 果 能 够 将 线性 方程 组 中 变换 为 上 三 角形 式 的 同 解 线性 方程 组 : 











Will Zi12 Zn 1 | 1 Tel 1 
0 ML22 宇和 入 ZL27 .2 CE2 

三 凶 
| 0 0 人 臣 训 | 
简写 为 : UX 一 节 。 
则 求 线性 方程 组 四 的 解 的 过 程 将 至 为 简单 ! 





UL 是 一 上 三 角 阵 ， 即 矩阵 U 的 对 角 线 〈 不 包含 对 角 线 ) 以 下 的 各 元 素 均 为 0。 
很 明显 。 线 性 方程 组 @@， 即 QUX= 刁 非常 容易 求解 ， 只 需要 从 方程 组 四 的 最 后 一 行 
始 求解 ， 先 求 出 z， 然 后 依次 求 出 zi: 、zo… 直 至 最 后 求 出 Zi 。 

将 线性 方程 组 中 变换 为 同 解 的 线性 方程 组 @， 然 后 求解 与 中 同 解 的 线性 方程 组 


@， 从 而 得 到 线性 方程 组 四 的 解 的 过 程 ， 称 为 Gauss 消去 法 。Gauss 消去 法 求解 线 





























[ 











个 
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性 方程 组 四 包括 两 个 过 程 ， 一 个 是 消去 过 程 ， 一 个 是 回 代 过 程 。 
我 们 将 线性 方程 组 四 的 系数 矩阵 A 和 右 端 向 蔚 合并 ， 写 成 增 广 抢 阵 AB， 


CI11 CI12 二 am pi 






































Q21 CQ22 Co 0 


Qi Qi mn 

消去 过 程 : 

(1) 增 广 矩 阵 AB 第 2 行 一 增 广 矩 阵 AB 第 1 行 Xazyai， 得 到 的 行 向 量 作为 
第 2 行 ; 增 广 矩阵 AB 第 3 行 一 增 广 矩 阵 A 第 1 行 义 asiai， 得 到 的 行 向 量 作为 
第 3 行 ; …… 增 广 和 矩阵 A 刀 第 寻 行 一 增 广 矩 阵 AB 第 1 行 Xau/ai， 得 到 的 行 向 量 
作为 第 7 行 ; 经 过 上 述 步骤 ， 增 广 矩 阵 AB 化 为 增 广 矩阵 A': 


QI11 CI12 后 am pi 







































































日 着 人 


至 此 完成 第 1 次 消去 操作 。 


滤 


















































(2) 仿照 步骤 1， 在 增 广 矩阵 AB' 中 用 圆 角 拢 形 扩 起 来 的 子 和 矩阵 中 进行 第 2 次 
消去 操作 : 

QI 0Q12 Qi DOD 1 

0 城 纺 上 


0， 


得 到 新 的 增 广 矩阵 AB": 


C11 CQ12 Cl DO 





0 Q22 Q2n 0 





0 0 本 人 DO， | 
(3) 一 共 进 行 革 次 消去 操作 ， 最 终 得 到 增 广 和 矩阵 AB'”， 其 中 的 子 和 矩阵 A〈 系 
数 和 矩阵 )， 化 为 上 三 角 阵 。 


Cl11 CI12 0 CIm DO] 









































0 Q22 02 





0 0 生生 全 | 
回 代 过 程 : 从 增 广 和 矩阵 AB2?” 的 最 后 一 行 开 始 求解 ， 先 求 出 z,， 然 后 依次 求 出 
Zi_li、2Zo_a… 直 至 最 后 求 出 zi 。 
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的 第 R 行 到 


很 明显 ， 要 完成 ee 必须 要 求 系数 各 
外 为 了 降低 误差 ， 保 证 3 
越 大 越 好 ， 基 于 这 两 点 ， 人 们 提出 了 更 有 效 、 
Gauss 主 元 消去 法 
Gauss 列 主 元 消去 法 是 指 在 执行 第 & 次 消 
中 第 行 寻找 绝对 









































第 & 行 进行 互 换 ， 然 后 执 








于 这 个 主 元 是 在 某 
站 主 元 消去 法 。 






































村 了 交换 ， 我 们 可 已 
Gauss 全 主 元 消去 法 


















































选 列 主 元 攻 








过 程 ， 实 际 上 是 把 线性 方 

















列 到 第 ” 列 和 第 & 行 到 第 7 行 构成 的 子 匀 
阵 找到 的 绝对 值 最 大 元 素 在 第 2 行 、 第 寻 列 ， 然 后 
行 互 换 ， 再 将 第 列 与 第 
的 元 素 是 在 相应 子 矩阵 内 的 全 
你 为 全 主 元 消去 法 。 我 们 在 
的 两 个 线性 方程 的 位 置 进行 了 交换 ， 不 会 使 



































在 执行 第 有 次 消 

















列 互 换 ， 然 后 执行 第 & 次 消去 操作 。 
部 元 素 中 寻找 的 ， 这 时 找到 的 主 元 称 为 全 主 元 ， 该 方法 














4 












































E 阵 的 两 列 ， 如 交换 第 7 


时 和 第 


 & 个 分 量 互 换 ， 这 可 
































扑 代码 ， 以 保证 最 后 得 : 





Gauss 全 主 元 消 


消 
Gauss 全 主 元 消 : 








function X=gauss_e(a,b) 


扑 利用 高 斯 全 了 











元 消去 法 求解 线 忆 





只 a: 系 数 和 矩阵 ,b: 右 端 列 向 量 ,x: 解 向 量 





二 全 | 用 5 

nn 一 size(ay,1)3 
x 一 Zetos(Cn,1); 
工 王 1:n; 

for 三 1 一 1 





0 第 & 列 ， 相 当 于 将 
能 导致 最 后 求 得 的 





上 不 一 致 ， 在 具体 编写 Gauss 全 主 元 消去 法 的 
引 的 解 向 量 与 原始 线性 














E 阵 A 的 对 角 线 元 
下 阵 A 的 对 角 线 元 素 的 乡 














值 最 大 的 元 素 ， 
行 第 & 次 消去 操作 。 
当中 选取 的 ， 该 主 元 又 称 为 列 主 元 ， 我 们 把 这 种 方法 称 关 
星 组 中 的 两 个 线性 方程 的 位 置 




















素 都 不 为 0， 此 





























过 程 的 精度 ， | 
青 度 更 高 的 Gauss 了 
主 元 消去 法 和 全 主 元 消去 法 。 


去 操作 之 前 ， 在 当前 增 广 矩阵 藤 
含 最 大 绝对 值 元 素 的 局 
这 个 绝对 值 最 大 元 


























臣 阵 中 寻找 绝对 值 





所 到 ， 将 增 广 入 的 各 行 互 换 ， 术 


蕊 















































法 比 列 主 元 消去 法 具有 更 高 
:法 的 MATLAB 函数 代码 











[cl,xlj= 王 maxCabs(CaCk:n,k:n))); 


[ec2,yl]j=max(Ccl); 
Xl1 王 xl(Cyl); 
ER 车 甩 二 











方程 组 ax 一 b 














元 消去 法 。 





素 被 称 为 主 元 











名 对 值 








j 显 地 看 出 ， 这 并 不 会 使 得 线性 方程 组 的 解 发 生 改 变 。 
呆 作 之 前 ， 在 当前 




















最 大 的 元 素 ， 设 在 此 子 矩 
将 当前 增 广 矩 阵 的 第 j 行 与 第 
































于 寻找 绝对 值 最 大 






































旧 当 于 线性 方程 组 
性 方程 组 的 解 发 生 改变 。 但 互 换 增 
性 方程 组 的 解 向 量 X 的 第 了 个 分 
解 向 量 X 与 原始 线性 方程 组 的 解 向 量 在 


























MATLAB 程序 时 ， 应 当 书 写 额 ， 
本 量 在 顺序 上 一 致 。 
天 取 增 广 和 矩阵 的 行 数 


% 儿 解 向 量 的 正常 顺序 ,L1 2 3…Dj 





% 儿 以 上 语句 在 子 和 矩阵 上 


选 全 主 元 
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何 保 


for m 王 上 十 1:n 
am 十 1:n 十 1) 王 aCmk 十 1:n 十 1) 
end 
end 
失 回 代 
for kk 一 Di: 一 1:1 
end 


y1 王 yl 十 (kk 一 1); 


c 王 aCxl,:);aCxl,:) 王 aCk,:)iaGk,:) 一 cj 
c 王 a(:,yl1)ja(yl) 王 a(:k)jia(: kk) 王 cj; 


c 一 LCyl);LCyl)= 王 LIk);LCK) 王 ci; 
2 消 元 


狼 以 上 语句 确定 主 元 
在 整个 增 广 矩阵 的 位 置 
% 凶 换行 操作 
扒 列 交换 操作 
狼 记 忆 列 交换 操作 

















a( 上 kk 


,上 二 15n 二 1)/a(Kk) 交 aCGmnk); 


区 


[Km 三 sort(L) ; 


X 一 X(Cm); 


对 


证 








部 有 











是 解 


L=1l:n， 即 工 被 赋值 为 行 向 量 [1 2…n] 


因 
名 
































儿 找 到 解 向 量 中 各 分 量 的 位 置 
% 获 得 正常 顺序 的 解 



































于 执行 Gauss 全 主 元 消去 法 的 gauss _e (Ca，b) 函数 ， 最 需要 注意 的 就 是 如 








最 后 得 到 的 解 向 量 与 原始 线性 方程 组 的 解 向 量 在 顺序 上 一 致 。 为 此 ， 函 数 内 








条 赋值 语句 : 








为 原始 线性 方程 组 的 解 向 量 的 排列 顺序 是 [zi 它 …Zzo， 所 以 工 向 量 [1 2…7] 



























































量 Lzi zz 的 一 个 映 象 或 对 应 物 。 


2 列 与 第 








为 了 
3 2…77]。 
就 采用 上 面 的 方式 ， 在 选 全 主 元 过 程 中 不 断根 了 




















到 选 全 主 元 过 程 结束 。 





















































眼 设 求解 的 线性 方程 组 是 一 个 四 元 方程 组 ， 选 全 主 元 过 程 结 束 后 ， 得 到 的 向 量 








有 息 设 我 们 在 选 全 主 元 的 过 程 中 ， 将 第 
3 列 进 行 了 交换 ， 将 来 的 解 出 来 解 向 量 就 会 变 成 : [Zi zs zz]。 
标记 这 一 变动 ， 将 行 向 量 的 第 2 个 分 量 与 第 3 个 分 量 进行 交换 ， 得 到 : [] 


























时 列 交换 的 情况 改变 向 量 工 ， 




















代 过 程 求 的 解 向 量 形式 就 会 是 [zs Zi zs zi， 我 们 设 这 一 向 量 为 X'。 





























































































































到 


排 序 ， 








民 
荆 为 : [3 1 2 4]。 
如 何 恢复 解 向 量 的 正常 顺序 呢 ? 这 就 需要 
数 的 作用 是 将 一 个 向 量 的 各 分 量 按照 从 小 到 大 
量 在 原来 未 排序 向 量 里 的 位 置 。 上 有 具体 使 用 方式 如 下 : 
则 < 号 OREIEE 全 2 开本 上 胞 
上 
Im 
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MATLAB 的 sort 函数 ，sort 了 国 
返回 经 过 排序 的 向 量 的 各 分 











卫 




















R 





$ 4 章 


计算 一 一 代数 方程 组 



























































































































































































































































































































































































































































k=1 2 3 14 

mm 2 3 1 1 

&R 是 经 过 排序 的 向 量 ， 轨 是 反映 & 向 量 各 分 量 在 原来 的 [3 12 4 人 向量 中 位 置 
的 向 量 。 我 们 这 里 需要 的 不 是 经 过 排序 的 向量 ， 真 正 对 我 们 有 用 的 是 位 置 癌 量 。 

我 们 经 过 回 代 ， 得 到 解 向 量 LZzs Zi zz zi， 我 们 利用 位 置 向 量 2， 可 以 把 解 向 
量 [zs zi za zi] 重新 排列 为 [zi zs zs Zz， 具 体 如 下 : 

及 一 X' (70) 

上 述 赋 值 语 句 的 意思 就 是 依次 以 向 量 双 的 各 分 量 数值 作为 向 量 X 的 索引 值 或 
角 标 ， 依 次 取出 zs 、zs、2zZ1 和 zz， 组 成 一 向 量 ， 赋 给 XXX。 请 注意 ，Z2、Z3、2Zn 
和 zs 就 是 zi、 zz 、2zZs 和 zz。 由 此 ， 我 们 完成 了 保证 最 后 得 到 的 解 疝 量 与 原始 线性 
方程 组 的 解 向 量 在 顺序 上 一 致 的 操作 。 

上 述 gauss _e (a，b) 数 中 还 使 用 了 max 函数 ，max 图 数 是 MATLAB 的 固 

函数 ， 当 max 函数 作用 于 疝 量 时 ， 它 返回 向 量 里 所 有 分 量 中 最 大 的 分 量 ， 并 且 返 

可 该 最 大 分 量 的 所 在 的 位 置 。 如 : 

南大 受用 检 下 放 ) 

mm 一 4 

而 二 

当 max 函数 作用 于 抢 阵 时 ， 返 回 天 阵 每 列 中 的 最 大 值 ， 组 成 一 个 行 向 量 ， 日 
































返回 每 列 最 大 值 所 在 的 行 数 ， 如 : 


六 a=[816;357;492|]; 
六 [lmnjl= 王 max(a) 
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ES 

MATLAB 本 身 采 用 反 除 算 符 〈\ ) 求解 线 忆 

X=AN\B 

采用 的 算法 仍然 是 Gauss 主 元 消去 法 。 
4.1.1.1 金属 涂 履 操作 

图 4-1 所 示 的 操作 单元 是 在 金属 部 件 表 
机 涂 覆 上 一 种 聚合 物 。 用 含有 这 种 聚合 物 的 
溶液 来 处 理 金属 ， 之 后 将 溶剂 蒸发 掉 ， 这 种 
聚合 物 即 被 涂 覆 在 金属 表面 。 

金属 部 件 以 76kg/min 的 速率 进入 涂 履 器 ， 
请 求 出 物流 中 、@ 和 团 的 流 率 (kg/min)， 图 
中 分 率 为 质量 分 率 。 










































































方程 组 AX 一 也 ， 









































人 体 求 解 格 式 如 下 : 


85% 溶剂 
5 0 又 上 
15% 聚 合 溶剂 
涂 有 聚合 物 的 金属 
99% 金属 
全 属 1% 聚合 物 
图 4-1 涂 覆 操作 单元 





9S 








MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 

















本 问题 是 稳 态 流动 条 件 下 的 物料 衡 算 问 题 ， 系 统 处 于 稳 态 流动 条 件 时 的 物料 衡 
算式 是 : 








物料 的 输入 速率 三 物料 的 输出 速率 

进出 该 操作 单元 的 物料 包括 溶剂 、 聚 合 物 和 人 金属， 分 别 对 这 三 种 物料 列 出 物料 
衡 算式 子 ， 可 得 3 个 独立 方程 ， 而 问题 问 物流 上 四、 四 和 四 的 流 率 ，3 个 独立 方程 ，3 
个 未 知 数 ， 故 问题 可 解决 。 

设 物流 上 四、 图 和 轩 的 流 率 分 别 为 FL1、F3 和 F4， 得 到 3 元 一 次 方程 组 : 

FI1X0.85 一 F3=0 

Fl1X0.15 一 F4X0.01 一 0 

F4X0.99 一 76 

求解 该 线性 方程 组 的 MATLAB 语句 如 下 : 




















SS OSI DIE OOEOROO 本 人 
b= 三 [0;0;76 |]; 
FE 一 a\b 


结果 是 : 
5. 1178 
F 一 4. 3502 
76. 7677 
有 以 物流 四 、 四 和 四 的 流 率 分 别 是 5. 1178kg/ min、4. 3502kg/ min 和 76. 7677kg/min。 
主意 在 上 述 语句 中 b 是 列 向 量 。 
月 函数 gauss _e 函数 的 结果 是 : 
F 一 gauss_e(a,b) 
5. 1178 
F 一 4. 3502 
76. 7677 
4.1.1.2 生产 高 浓度 硝酸 
用 氯气 生产 硝酸 的 工艺 中 ， 生 产 出 来 的 是 60%% 的 硝酸 水 溶液 。 因 为 在 共 沸 点 时 
硝酸 的 浓度 是 68 只 ， 所 以 不 能 用 普通 精 馏 方法 获得 浓度 为 99%% 的 硝酸 。 但 是 ， 如 
果 向 稀 硝 酸 溶液 添加 硝酸 镁 的 话 ， 就 可 以 通过 精 馏 的 方法 获得 浓度 大 于 68% 的 硝 
酸 ， 然 后 再 对 硝酸 溶液 进行 精 馏 操 作 ， 最 后 获得 高 浓度 硝酸 ， 有 关 的 工艺 流程 示意 
图 见 图 4-2。 
试 求 物流 加 至 物流 加 的 流 率 ， 图 中 分 率 为 质量 分 率 。 
这 仍然 是 物料 衡 算 问题 ， 需 要 根据 问题 来 划 定 衡 算 范 围 和 衡 算 基准 。 本 问题 要 
求 求 7 个 未 知 质量 流 率 ， 我 们 设 为 F3、F4 直到 F9。 下 面 来 看 看 如 何 建立 7 个 独立 
的 物料 衡 算 方 程 ， 以 解决 提出 的 问题 。 这 里 ， 我 们 统一 以 单位 时 间作 为 衡 算 基准 。 
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二 < 
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咎 99%5 硝酸 
60% 硝酸 1% 水 
局 | 40% 水 o%6 
100kg/min 包 2 和 ] 六 水 
精 饱 塔 2 
硝酸 镁 司 水 


1keimin 3 
一 一 一 一 一 一 一 o 











(2) 


s 6426 硝酸 镁 
80?%6 硝酸 镁 > 36% 水 


20% 水 








图 4-2 生产 高 浓度 硝酸 的 工艺 流程 














以 精 馏 塔 2 作为 衡 算 范 围 ， 对 硝酸 和 水 作物 料 衡 算 ， 得 到 : 
F4X0.78 一 F6X0.99 一 0 

F4X0.22 一 F6X0.01 一 F7 一 0 

以 精 馅 塔 3 作为 衡 算 范 围 ， 对 硝酸 镁 和 水 作物 料 衡 算 ， 得 到 : 
F5X0.64 一 F9X0.8 一 0 

F5X0.36 一 F8 一 Fe9Xx0.2=0 

以 混合 器 和 精 馏 塔 1 作为 衡 算 范围 ， 对 硝酸 和 水 作物 料 衡 算 ， 得 到 : 
F4X0.78 王 100X0.6 

F4X0.22 十 F5X0.36 一 F9X0.2 一 100X0.4 

以 精 馅 塔 1 作为 衡 算 范 围 ， 做 总 物料 衡 算 ， 得 到 : 

FE3 一 上 4 一 /5=0 

以 上 获得 了 7 个 独立 方程 ， 含 7 个 未 知 数 ， 可 以 求解 ， 语 句 如 下 : 




















OO 
有人 0 
EECOEOROEOEOE OUREO 本 22E0 本 00EOEEORE 可 区 
本 大 二 放 必 OOEOEOE 

a= 王 [|a2;a3; ab liallj]; 
b=L0000100*0.6100*0.40]， 

FE 王 aNb 

[6 十 F7 十 F8='num2strCsumCE(C4:6))) 


结果 是 : 
F 一 192. 3077 76.9231 115.3846 60.6061 16.3170 23.0769 92.3077 
ans 一 F6 十 F7 十 F8 王 100 

由 于 整个 系数 矩阵 & 是 个 7X?7 的 和 矩阵， 比较 大 ， 一 口气 写 下 来 很 不 方便 。 所 
以 就 按照 4 个 衡 算 范围 依次 写 出 ac2、a3、a _ /1 和 al 子 扎 阵 ， 然 后 将 这 些 抢 阵 
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对 右 端 向 量 必 赋值 时 采用 了 矩阵 转 置 算 符 〈')， 将 行 向 





涡 





























合并 为 系数 矩阵 &。 请 注 
量 转 置 为 列 向 量 。 

最 后 一 条 语 名 LEF6 十 F7 十 F8='num2str(Csum(F(4:6)))] 是 一 个 校 验 步骤 。 因 为 
本 问题 涉及 的 未 知 数 较 多 ， 为 了 防止 出 错 ， 所 以 设 一 校 验 步 又。 从 图 4-2 可 以 很 明 
显 地 看 出 ， 物 流 轿 、@ 和 图 的 质量 流 率 之 和 应 该 等 于 物流 四 的 质量 流 率 ， 即 
100kg/min， 而 这 个 关系 并 未 直接 用 于 求解 各 物流 流 率 的 过 程 中 ， 因 此 可 以 用 这 个 
关系 来 校 核 计算 的 正确 性 。F6 十 F7 十 F8=' 是 一 字符 串 常 数 ， 在 MATLAB 中 ， 
单 引 号 〈) 把 字母 或 数字 括 起 来 ， 字 母 和 数字 就 成 了 字符 串 常 数 。MATLAB 将 字 
符 串 常数 视 为 一 行 向 量 ， 每 个 分 量 是 该 字符 串 常数 的 一 个 字符 。sum(CF(4:6)) 自然 
是 计算 物流 @@、@ 和 图 的 质量 流 率 之 和 ， 结 果 是 一 数值 。num2str 是 MATLAB 的 
固有 函数 ， 它 的 作用 是 把 数值 转换 为 字符 串 常 数 。 因 此 num2strCsum(CF(4:6))) 实 
际 就 是 字符 串 常 数 100'， 既 然 字符 串 常数 被 看 作 行 向 量 ， 自 然 字 符 串 常数 能 够 进行 
合并 ， 所 以 [F6 十 F7 十 F8='num2strCsum(F(4:6)))] 就 是 进行 两 个 字符 冲 合 并 的 ， 
字符 串 合 并 时 ， 要 用 中 括号 把 它们 括 起 来 。 
4 


.1.2 LU 分 解 
在 上 面 生 产 高 浓度 硝酸 ， 求 物流 四 至 物流 加 的 流 率 的 例子 中 ， 我 们 考察 系数 称 































































































































































































































































































































































































0 0.7800 0 一 0.9900 0 0 0 

0 0. 2200 0 一 0.0100 一 1.0000 0 0 

0 0 0. 6400 0 0 0 一 0.8000 

4 二 0 0 0. 3600 0 0 一 1.0000 一 0.2000 
0 0.7800 0 0 0 0 0 

0 0. 2200 0. 3600 0 0 0 一 0.2000 
1.0000 一 1.0000 一 1.0000 0 0 0 0 




















我 们 可 以 看 出 ， 和 矩阵 & 含有 较 多 的 零 元 素 ， 零 元 素 的 个 数 占 整个 矩阵 4 元 素 个 数 
的 65%。 这 种 含 零 元 素 比 较 多 的 矩阵 称 为 稀 朴 和 矩阵， 系数 矩阵 是 稀 朴 矩阵 的 线性 方程 
组 被 称 为 稀 玻 方程 组 。 这 类 方程 组 经 常 出 现在 实际 问题 的 规划 、 优 化 和 大 型 化 工厂 的 
匆 料 与 能 量 衡 算 时 。 求 解 稀 朴 方程 组 ， 使 用 高 斯 主 元 消去 法 当然 是 可 以 的 ， 比 如 上 面 
的 例子 就 使 用 了 高 斯 主 元 消去 法 求解 稀 下 方 程 组 。 但 如 果 对 于 大 型 稀 朴 方程 组 ， 青 使 
j 高 斯 消去 法 就 不 是 很 合适 了 ， 因 为 高 斯 消去 法 运算 量 比较 大 ， 占 用 机 时 较 长 ， 也 需 
要 较 大 的 内 存 空间 。 求 解 大 型 稀疏 线性 方程 组 的 较 好 方法 是 LU 分 解法 和 直接 友 代 
法 。 我 们 这 里 介绍 LU 分 解法 ， 对 于 直接 迭代 法 ， 请 读者 参看 有 关 数 值 分 析 教 材 。 

LU 分 解法 计算 量 小 ， 占 用 计算 机 内 在 小， 便于 储存 ， 是 目前 应 用 最 广泛 的 一 
种 线性 方程 组 的 求解 方法 。 所 谓 LU 分解， 顾名思义 ， 就 是 把 线性 方程 组 AX 一 如 
的 系数 和 矩阵 A 分 解 为 下 三 角 阵 志和 上 三 角 阵 U 的 乘积 : 工 UX 一 也 。 
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章 ， 计 算 一 一 代数 方程 组 








0 或 











下 三 角 阵 工 的 形式 为 




















Qml CQ72 WE Qmn 























上 三 角 阵 LU 的 形式 为 : 
pa Da 人 Du 














忆 7272 


四 




















并 的 线性 方程 组 DY 一 妞 ， 利 用 回 代 步骤 ， 求 得 工 向 量 。 











人 














令 一 LUX ， 则 得 到 关于 
玉 





























加 




















也是 对 角 线 元 素 全 为 1 








为 UX=Y, 立 已 经 求 得 ， 所 以 再 
此 ， 问 题 的 关键 就 是 如 何 将 系数 抑 
分 解 为 二 UV 之 积 的 算法 比较 复杂 ， 我 们 这 里 直接 介绍 如 何 利用 
阵 人 进行 直 U 分 解 。MATLAB 使 用 lu 函数 对 系数 矩 阵 A 进行 直 UL 分 解 ， 使 用 格式 


如 下 : 


本 






















































































[LUPJI=lu(CA) 





次 利用 回 代 步 又， 求 得 线性 方程 组 的 最 终 解 X。 
阵 A 分 解 为 LU 之 积 ， 由 于 对 系数 和 矩阵 A 
MATLAB 对 系数 上 托 

















TOI 








的 下 三 角 阵 ， 口 是 上 三 角 阵 ， 书 是 交换 入 
E 阵 A 的 关系 是 : PA= 工 U。 




















1。 这 三 个 矩阵 和 系数 各 








为 了 使 用 上 述 形式 的 工 D 分 解 求解 线性 





























两 边 都 乘 以 未 知 向 量 X， 得 到 PAX= 工 UX。 


AX 一 妃 的 解 的 问题 ， 议 
































阵 ， 其 元 素 是 


方程 组 AX 王 妃 ,我们 在 上 述 分解 形 式 








1 丐 阵 乘法 的 分 配 律 PC(AX)= 王 LUX 得 到 PDB 一 LUX。 因 此 ， 求 线性 方程 组 
就 转化 成 求 线 性 方程 组 LUX=PB 的 解 的 过 程 ， 上 述 方程 组 























是 工 D 分 解 的 形式 ， 可 以 利 














具体 的 MATLAB 函数 如 下 ; 


function x 王 lu_p(a,b) 


% 使 用 lu 分解 求解 线 














代 过 程 求解 。 


卫 











j 两 次 

















性 方程 组 ax=bb 


1 a: 系 数 和 矩阵 ,b: 右 端 向 量 





if size(b ,1) 三 一 
b 王 b? 


end 


[lu,bj=luGa);b 三 pb” b ; 


1 进行 转 置 








监 如 果 向 量 b 是 行 向 量 ,由 


只 进行 下 U 分 解 和 问题 转换 


y 王 Zeros(1,size(a,1));Xx 一 yj; 


for k 王 1:size(a,1) 


y(Ck) 王 bGk) 一 dot(CICk,1:K 一 1)，yC1:k 一 1)7)3 


end 


for kk 一 size(a,1): 一 1: 


] 


X(CKk) 王 (Cy(Ck) 一 dotCuGk, 上 十 1:size(Ca,1)),xCGk 十 1:size(Ca,1))))/uCk,Kk); 


99 
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与 数据 处 理 





























解 的 语句 如 下 : 





在 上 面 生产 高 浓度 硝酸 ， 求 物流 图 至 物流 @@ 的 流 率 的 例子 中 





5 三 [和 人 780 一 从 90100220 一 从 0 三 100]5 
下 
LE ESOEOEOEOEOEOEOR22 0 OOEEOEOTE 0 本 双 避 攻 


本 | 呈 0 
本 
b=L0000100 *0.6 
FE= 王 lu pa,b) 


]; 


100 # 0.4 0]'， 


[6 十 F7 十 F8='num2strCsumCE(C4:6))) 





可 
结果 是 : 


F 王 192. 3077 76.9231 115.3846 60.6061 
ans 一 FE6 十 F7 十 F8 王 100 











4.1.3 病态 现象 





























于 线性 方程 组 AX=- 了 ， 如 果 系 数 和 
引起 解 向 量 X 的 巨大 变化 ， 
程 组 ， 被 称 为 病态 线性 方程 组 。 病 态 现象 是 系数 矩 































































































的 减轻 。 

















线性 代数 上 用 拖 阵 的 条 件数 衡量 系数 矩阵 是 否 病态 ， 系 数 入 
cond 函数 计算 一 








线性 方程 组 病态 程度 越 高 。 
格式 如 下 : 





从 





值 的 商 。 



































运算 的 中 间 的 结果 往往 会 日 


一 cond(A) 狼 求 矩阵 A 的 2- 范 数 


于 我 们 在 使 用 Gauss 


工具 和 计算 方法 无 关 。 但 是 ,实际 计算 过 程 


E 阵 A 或 右 端 向 
这 样 的 现象 称 为 病态 现象 ， 


16. 31 


有 一 类 线性 方程 组 被 称 为 病态 线性 方程 组 ， 病 态 线 性 


40 3 











， 利 用 LU 分 解 求 





3.0769 92， 


























量 妃 











P 的 病态 现象 却 


阵 本 身 的 特性 


3077 


方程 组 的 含义 在 于 : 对 
条 非常 微小 的 改变 ， 将 会 
有 具有 这 样 的 性 质 





的 线性 方 











所 


j 的 计算 









































具 表 现 出 来 的 。 例 如 ， 计 算 机 的 字 长 〈 字 长 
数 。 字 长 直接 反映 了 一 台 计 算 机 的 计 























MATLAB 采 


























数 是 有 限 的 ， 因 此 必须 进行 数字 的 舍 入 ， 




















病态 的 ， 尽 管 方法 和 计算 








上“ 有 任何 错误 ， 











进行 了 舍 入 ， 最 后 得 到 解 

















问题 。 
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主 元 消去 法 的 过 程 中 ， 
上 现 小 数位 数 无 穷 多 的 数字 ， 
将 会 出 现 舍 入 误差 ， 如 果 线 亿 
程 中 对 小 数 后 男 


的 条 件数 ， 

















是 指 讨 


算 精 度 ) 越 长 ， 











要 进 


上 算 机 内 部 
病态 式 











9 
是 通过 
与 


由 象 在 程 























个 入 





与 

所 用 的 计算 工 
运算 的 数 的 位 
度 上 就 会 相对 





E 阵 条 件数 起 大， 该 
E 阵 的 条 件数 ， 











有 体 





4 














行 加 减 乘除 的 各 











忆 为 计算 必 














只 是 在 




















即 A 的 最 大 奇异 值 和 最 小 奇异 


种 运算 ， 


存储 数字 的 位 
方程 组 是 














若 > 位 























向 量 X 将 会 和 

















实 解 向 量 
采用 15 位 双 精 度数 据 进行 计算 ， 降 低 了 舍 入 误差 的 影 














过 
和 
景 








门 ， 





有 巨大 差别 。MATLAB 





有 效 地 防 上 4 


F 了 病态 


R 


4 章 计算 一 一 代数 方程 组 








4.1.4 矛盾 线性 方程 组 


所 谓 矛 盾 方 程 组 是 指 方程 数目 大 于 未 知 数 个 数 的 方程 组 ， 从 严格 的 数学 意义 上 
说 ， 这 种 方程 组 是 没有 解 的 ， 但 从 另外 一 个 角度 说 ， 这 种 方程 组 存在 最 小 二 乘 解 。 
矛盾 线性 方程 组 的 最 小 二 乘 解 在 实际 中 具有 广泛 的 应 用 ， 特别 是 在 直线 拟 合 方 画 
有 广泛 应 用 。 
我 们 通过 下 面 的 例子 说 明 什 么 是 矛盾 线性 方程 组 的 最 小 二 乘 解 。 
比如 有 下 列 二 元 一 次 方程 组 : 





















































































































































































































































221 十 3Z2? 一 5 
Z1 十 27Z? 一 8 
6Z1 十 7Zz 一 10 
使 得 函数 





形 (zza) 一 (22 十 3Za 一 5) 十 (2 十 27z3 一 8) 十 (621 十 723 一 1077 
取得 最 小 值 的 zi 、zs* 就 是 上 述 矛 盾 二 元 一 次 方程 组 的 最 小 二 乘 解 。 
很 明显 ， 绝 对 不 会 存在 zi、xza 同时 满足 上 面 三 个 方程 ， 或 者 说 绝对 不 会 存在 

Zi1、2s 使 得 丰 Gziyzs) 王 0， 由 于 下 (zz) 过 00， 所 以 我 们 转 而 求 其 次 ， 找 合适 的 

Zl1、22 使 得 平方 和 形式 的 函数 FCzi,zz) 达 到 最 小 。 这 就 是 矛盾 线性 方程 组 最 小 二 

乘 解 的 意义 。 
那么 如 何 去 求 矛 盾 线 性 方程 组 的 最 小 二 乘 解 呢 ? 要 不 要 我 们 去 求 函 数 下 (zi， 

2Z2) 的 最 小 值 点 昵 ? 幸运 的 是 ，MATLAB 提供 了 直接 求 最 小 二 乘 解 的 方法 。 

对 于 矛盾 线性 方程 组 AX= 已 ， 它 的 最 小 二 乘 解 就 是 X 一 AN\。 同 样 是 使 用 反 

除 (\) 算 符 ， 和 求 普 通 线性 方程 组 的 方法 一 样 。 
比如 求 上 述 矛 盾 二 元 线性 方程 组 的 最 小 二 乘 解 的 MATLAB 语句 是 : 



































































































































































































































二 全 | 用 有 有 2 人 7 
厅 二 5 惠风 训 
xx 一 aNb 


下 一 (Cnotrm(a #X 一 b))^2 


结果 是 : 
一 5. 0952 


5. 7381 
最 后 一 个 语句 是 求 平 方 和 函数 刁 在 最 小 值 点 的 函数 值 ， 在 最 小 二 乘 的 意义 上 ， 
也 称 为 残 差 。norm 函数 是 MATLAB 的 固有 函数 ， 于 求 向 量 的 2- 范 数 。 
我 们 看 两 个 个 实际 例子 ， 体 会 一 下 MATLAB 解 矛 盾 线 性 方程 组 在 实际 中 的 


































































































应用 。 
4.1.4.1 确定 反应 速率 常数 和 反应 级 数 
已 知 某 反 应 的 速率 方程 可 表示 为 : 
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中 处 理 





7 一 ALA 了 [BJCLCJ 
请 根据 下 列 实验 数据 ， 见 表 4-1。 确 定 速率 常数 & 和 反应 级 数 w、B 和 7y。 



































表 4-1 某 反 应 的 动力 学 数据 
r/(10-smol dm-s .sr-1) | 5.0000 | 1.6667 | 5.0000 | 5.0000 | 2.5000 | 9.8432 | 14.1000 | 2.8200 
[A]u/(dm-s*，s-) 0.010 | 0.010 | 0.010 | 0.0l10o | 0.010 | 0.025 | 0.020 | 0.020 
[B],/Cdm-* ，s-0) 0.005 | 0.015 | 0.005 | 0.005 | oolo | ool0 | 0o.005 | 0.025 
[C],/Cdm-:  ，s-) 0.010 | 0.010 | 0.015 | 0.025 | 0.010 | 0.0l0 | 0%.010 | 0%.010 
将 速率 方程 两 边 取 常 用 对 数 ， 进 行 线性 化 : 





上 述 表 格 一 共有 





lg7r 一 lg&+algLA] 十 BlgLB 二 yigLC] 








8 组 数据 ， 等 于 我 们 获得 一 个 


























LBj， 第 4 列 是 8 个 





本 文件 ， 见 图 4-3: 























昌 比 较 多 ， 因 此 采用 


























文件 输入 方式 ， 月 


8 个 线 己 
该 线性 方程 组 的 未 知 向 量 是 Llg&auB87Y]j， 4 个 未 知 数 ，8 个 方程 ， 
矛盾 线性 方程 组 ， 可 以 用 
方程 组 的 系数 矩阵 的 第 





方程 构成 的 方程 组 ， 




















忆 此 该 方程 组 是 
MATLAB 的 反 除 算 符 〈\) 求解 。 请 注意 ， 该 矛盾 线性 
列 都 是 数字 1， 第 2 列 是 8 个 lg LAj,,， 第 3 列 是 8 个 lg 
g [Cj 。 
因为 本 问题 输入 的 数 志 























肯 记 事 本 编写 如 下 文 





= 


文件 区 ) 编辑 区 ) 格式 中 ) 查看 上 ) 和 儿 助 册 


5-99698 1-6667 5-98969 
8.9106 8.-618 8.69196 


8.9065 8.912? 8.99825 
8.69106 8.618 8.815 


存盘 为 e:N\z. txt。 


MATLAB 语句 如 下 : 


load e:N\z. txt 
T 一 Z(1，:); 
人 


5-96968 2-59898 
8.916 
8.9962? 
8.825 





图 4-3 











a 王 [ones(8,1) logl10(Ca)]; 


b 王 logl10(Cr) ; 
xx 一 aNby; 

kk 反 10^x(C]1) 
La 8 

区 的 
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8.0618 
8.919 
8.918 


动力 学 数据 文件 


狼 生 成 系数 矩阵 
锰 生 成 右 端 向 量 


9.-8432 
8.825 
8.919 
8.6918 

















14-19998 2-829698 
8-9208 
8.995 
8.-9196 


8.628 
8.9825 
8.616 


扒 求 解 矛 盾 线 性 方程 组 
狼 求 速率 常数 下 





为 束 9 7 





R 





$ 4 章 


计算 一 一 代数 方程 组 





= 村 := 
结果 是 





kk 一 24. 5085 


B 7Y 
ans 一 1. 4957 一 1.0000 


上 述 语句 用 到 矩阵 分 块 应 
田 细 体会 。 
4.1.4.2 


氮气 的 恒 容 


ans 一 Q 


一 0. 0000 










































































氮气 热 容 的 通用 计算 式 

















摩尔 热 容 是 温 








表 4-2 


TV/ 天 600 





700 


和 和 矩阵 合并 操作 ， 请 读者 结合 前 而 


函数 ， 见 表 4-2 的 数据 。 


氮气 的 恒 容 摩尔 热 容 数据 











述 的 有 关内 容 








(veal ws 政 ”: 





已 知 在 450K 到 1000K 的 温度 范 


















































的 恒 容 摩尔 









































沁 容 可 以 表示 为 4 十 














































































































0， 试 求 出 & 和 20， 以 给 出 氮气 的 恒 容 摩尔 热 容 通用 计算 式 。 

我 们 有 7 组 不 同 温度 下 氮气 的 热 容 数据 ， 很 自然 的 想法 就 是 由 这 七 组 数据 得 到 
1 7 个 方程 构成 的 线性 方程 组 ， 该 线性 方程 组 含有 两 个 未 知 数 wa 和 0， 求 解 该 线性 
方程 组 ， 得 到 未 知 数 & 和 0， 从 而 给 出 氮气 的 恒 容 摩尔 热 容 通用 计算 式 子 。 这 个 线 
性 方程 组 是 矛盾 线性 方程 组 ， 因 为 方程 个 数 大 于 未 知 数 个 数 ， 我 们 用 MATLAB 的 
反 除 算 符 求解 。 

工 二 [450 500 600 700 800 900 1000]" 2%% 温 度 , 列 向 量 


A=LT ones(Clength(CT) ,1)]; 


全 本 TE| 5 症 全 5 有 0 于 2 基本 5 及 


X= 王 AN C_vm; 
a 王 义 (]1) 
b 王 X(2) 


运行 ， 得 到 
a 一 0. 0015 
b 一 4. 3556 





锰 生 成 矛盾 方程 组 的 系数 矩阵 











瓜 矛 盾 方 程 组 右 端 项 














中 求解 矛盾 


方程 组 














因此 在 450K 到 1000K 的 换 








Cvm 一 0. 00 
注意 ， 该 矛盾 线性 方程 组 的 系数 4 



































以 便 使 用 反 除 算 符 求解 ， 因 
数 定 阵 a 的 每 一 列 对 应 某 一 未 知 
4& 的 每 一 列 。 





为 对 于 








里 ， 


























az 一 0 类 型 的 线性 





度 范 围 内 ， 氮 气 的 恒 容 摩尔 热 容 可 以 表示 为 : 
5 下 十 4. 3556 

所 阵 的 第 2 列 都 是 1， 工 和 C_ wm 都 是 列 向 
方程 组 ，0 是 列 向 量 ， 系 


数 前 的 系数 ， 这 些 系数 组 成 列 向 量 ， 构 成 系数 矩阵 
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MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 














4.1.5 章 次 线性 方程 组 的 通 解 
齐 次 线性 方程 组 指 右 端 向 量 是 零 向 量 的 方程 组 ， 即 : AX=0。 
当 这 种 方程 组 的 未 知 数 个 数 大 于 方程 个 数 时 ， 该 齐 次 线性 方程 组 就 有 无 数 解 ， 
我 们 现在 要 来 看 一 看 如 何 用 MATLAB 求 得 这 样 的 齐 次 线性 方程 组 的 通 解 ， 也 就 是 
该 齐 次 线性 方程 组 解 空间 的 一 组 基 〈 基 础 解 系 ) 。 
MATLAB 使 用 null 函数 求 齐 次 线性 方程 组 的 通 解 ， 使 
齐 次 线性 方程 组 的 具体 例子 如 































































































null 函数 求解 这 样 的 
















































































求解 方程 组 的 通 解 : | HZ 一 2zs 一 2zZ4 一 0 


站 2 473 32Z4 一 0 





人 二 TUE TI II 251 1 4 3 
format rat % 指 定 有 理 式 格式 输出 
B= 王 null(A,rD)  % 求 解 空间 的 有 理 基 

















结果 是 : 
2 5/3 
二 和 二 似 ; 
了 下 三 
1 0 
0 1 





























format rat 语句 功能 是 指定 有 理 式 格式 输出 而 不 是 采用 实数 格式 输出 。 在 了 B== 
null(A，YD 语句 中 ， 人 自然 是 系数 托 阵 ， 参 数 和 表示 求解 解 空 间 的 有 理 基 ， 因 
齐 次 线性 方程 组 的 基础 解 系 也 是 无 穷 多 的 ， 这 里 的 > 需 要 用 单 引 号 〈') 括 起 来 。 
下 面 ， 我 们 看 一 看 用 MATLAB 求解 齐 次 线性 方程 组 在 化 学 中 的 应 用 。 
4.1.S.1 氧化 还 原 方 程式 配 平 
考虑 锋 和 稀 硝 酸 的 氧化 还 原 反 应 : 
Zn 十 H 十 NO 一 一 Zn 十 NH7 十 HO 











过 



























































































































































要 求 配 平 该 氧化 还 原 方程 式 。 

我 们 用 求解 齐 次 线性 方程 组 的 方法 解决 之 。 首先 设 该 氧化 还 原 反 应 的 化 学 计量 系 
数 向 量 是 : Lz m za TD as zj， 注意 ， 化 学 计量 系数 对 反应 物 为 负 ， 对 生成 物 为 正 。 

根据 原子 守恒 ， 得 出 方程 组 : 

Zn 原子 守恒 zi 十 Zi 一 0 

了 原子 守恒 zs 十 475 十 2ze 一 0 


N 原子 守恒 zs 十 zs 一 0 


小 










































































OO 原子 守恒 3 十 冯 一 0 


氧化 剂 得 到 电子 数 与 还 原 剂 失去 的 电子 数 应 该 相等 : 2z4 一 8zs 一 0 
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$ 4 章 





计算 一 一 代数 方程 组 








解 上 述 5 个 方程 构成 齐 次 线性 方程 组 


TOOOOREOROREULOUUROOEU TU 
format rat 


坊 三 击 员 | 咱 作 有 总 





B 一 一 4/3 一 4073 研 工 0 4/3 173 
我 们 再 整理 一 下 ， 让 计量 系数 向 量 的 各 分 量 都 变 成 整数 ， 只 需要 















































B 一 一 4 一 10 一 1 4 1 
所 以 经 过 配 平 的 氧化 还 原 方程 式 是 : 
4Zn 十 10H- 十 NO 一 一 4Zn 盖 十 NH7 十 3H2O 
4.1.5$.2 复杂 反应 体系 分 析 


CD 

















三 8 


给 出 命 





以 甲烷 为 原料 通过 变换 反应 制造 合成 气 时 ， 反 应 体系 中 包含 下 列 组 分 : CO:，、 








H:O、H:，、CO、CH,、C 和 CHe， 确 定 该 反应 体系 的 独立 反应 


了 立 反 应 。 























数 ， 并 写 出 一 组 独 














7 种 组 分 ， 所 以 该 反应 体系 中 发 生 的 任 
以 表示 为 : 


2 一 [Lazwmzy] 














习 


和 
化 学 计量 系数 向 量 一 定 


























的 计量 系数 ， 请 注意 忌 向 量 中 的 分 量 可 以 取 负 值 ， 取 负 值 时 表明 


























意 一 个 化 学 反应 的 


向 量 " 的 每 个 分 量 分 别 是 某 个 反应 中 CO， 、H:O、H:、CO、CH、C 和 C， 也 ， 


该 分 量 对 应 的 是 反 





应 物 ， 反 之 是 生成 物 ， 如 果 某 化 合 物 的 计量 系数 是 0， 表 明 该 化 合 物 不 参加 该 反应 。 





该 反应 体系 包含 C、 囊 、O 三 种 原子 ， 该 体系 的 任 一 反应 发 





生 时 ， 在 反应 过 程 























中 ， 虽 然 各 元 素 的 原子 可 以 重新 组 合 ， 但 每 一 种 元 素 的 原子 数 














根据 C 原子 守恒 : 十 内 十 丰 十 ws 十 2 一 0 
根据 瑞 原 子 守 恒 : 2 十 2vs 十 4 十 6 一 0 
相 





民 据 O 原子 守恒 2 十 凤 十 内 一 0 
音 上 述 齐 次 线性 方程 组 : 








全 | 可 中 OO 本 0 时 0E0EO 
format rat 
Vv 一 null(a,r)7 ; 


2 


目 在 反应 前 后 是 不 
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MATLAB 与 化 学 一 一 作 





图 











、 计 算 与 数据 处 理 





该 





果 是 : 

于 二 于 本 证 区 
3 
00 
二 00 
齐 次 线性 方程 组 的 基础 











合 能够 构成 该 齐 次 线性 方程 组 的 人 


线性 组 合 得 到 的 反应 ， 而 线性 方程 组 的 基础 解 系 任何 一 个 解 3 
组 合 得 到 ， 这 是 通过 求 齐 次 线性 方程 组 的 基础 解 系 来 求 体系 上 
所 以 ， 该 体系 的 独立 反应 数 是 4， 一 组 独立 反应 是 : 
CO, 十 Hi H2:O 十 CO 
CO 十 4Hs 2H:O 二 CH 
CO: 十 2H， 2H:O 十 C 
2CO;: 十 7H， 4H2O 十 Cs Hi 


和信 得 





卢 吓 司 呈 


解 系 包 含 4 个 独立 解 向 量 ， 这 
所 谓 独 立 反 应 就 是 不 能 





F 何 一 个 解 。 
































4.2 最 优化 





三 


芭 


在 于 求 函 数 的 最 大 值 





化 就 是 求 函数 的 最 大 值 或 最 小 值 。 最 优化 非常 如 




































































效益 。 
段 。 求 
值 ， 才 
人 头疼 
方程 组 


品 








P 很 


义 名 


拟 合 实 
化 问 


策 



























































解 非 线性 方程 组 通常 使 
能 较 好 的 收敛， 
的 问题 ， 所 以 以 牛顿 法 为 











4 旧 











或 最 小 值 ， 还 在 于 它 能 够 极 大 
和 而且， 最 优化 方法 还 是 求解 非 线 性 方程 组 和 进行 非 线 性 上 
3j 友 代 法 ， 如 牛顿 欠 代 法 ， 
得 到 足够 精 





也 降 




















4 个 独 立 解 


向 


三 辐 
蜂 . 


的 线性 





组 

















它 反应 经 过 





























下 不 能 通过 其 


的 一 组 独立 反应 的 原因 。 








氏 台 











产 








已 解 的 线性 


因为 它 的 意义 不 仅仅 
成 本 ， 获 得 最 大 经 济 








线 拟 
































度 的 解 。 然 而 ， 如 
表 的 各 种 和 迭代 方法 ， 

















的 求解 是 可 以 转化 为 求 


车 二 











平方 和 形式 的 函数 最 


了 一 











3 








二 人 


直 不 
值 的 

















但 该 法 要 求 








H 较 好 的 初 值 ， 
民 如 人 意 。 而 了 








问题 的 。 




















际 是 一 最 小 二 乘 问 题 ， 最 小 二 乘 就 是 求 


亚 








最 
方 和 冰 数 


的 最 小 值 ， 这 也 是 个 最 
































。 因 此 ， 最 优化 不 但 有 














本 





还 有 间接 的 应 











接应 用 ， 





























重 


的 一 个 问题 。 




















芷 化 学 化 工 的 实践 过 程 





























计 4 





大 





下 ， 


定 的 范围 





忌 









































自 变 











十 


取 值 





大 值 或 最 小 





函 


换 的 ， 


函数 太 关 ) 的 
4. 2.1 
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闭 











有 


定 范 


此 我 们 这 章 仅 五 
， 不 存在 无 界 的 情 





， 最 优化 是 科学 计算 领 声 

















合 的 有 力 手 
给 出 较 好 初 




















线 | 














咯 


非 线性 





















































中 遇 到 的 函数 的 
完 团 


况 。 


自 变 量 
国 数 





























区 域 








数 最 优 


化 的 关键 是 求 函 数 最 大 值 点 或 最 小 值 点 ， 



































值 ， 从 这 个 意义 上 








般 都 共 











的 最 优化 问题 ， 














? 求 最 大 值 











因为 求 函数 jz) 的 最 小 
最 大 人 





























区 间 单 峰 连 续 函 数 ， 就 是 








值 点 实际 就 
点 就 是 求 函数 一 jz) 的 最 小 


闭 区 间 内 单 峰 连 续 函 数 的 最 小 值 


是 求 














点 o 














点 


4 





指 该 连续 函数 在 指定 闭 











的 问题 和 求 最 小 值 


的 问题 














理 


数 的 





定 的 物 


三 风 Y< 
外 元 上 师 








即 函 数 在 哪个 数据 点 取得 最 
是 可 以 相互 转 














区 间 内 仅 有 一 个 极 值 ， 





图 数 一 太 z) 的 最 大 值 点 ， 


同样 ， 求 
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然 ， 这 个 极 值 要 么 是 最 大 值 ， 要 么 是 最 小 值 ， 但 只 个 极 值 。 比 如 正弦 函数 在 
LO p] 是 单 峰 函数 ,在 L0 2p] 就 不 是 单 峰 函 数 。 

若 函 数 jz) 在 闭 区 间 Lao] 是 单 峰 函数 且 有 最 小 值 ， 可 以 用 所 谓 的 黄金 搜索 
法 找到 FCz) 的 最 小 值 点 。 在 讲述 黄金 搜索 法 之 前 ,我们 需要 先 来 说 一 说 线段 的 黄 
金 分 割 点 。 一 条 线段 有 两 个 黄金 分 割 点 ， 我 们 分 别称 为 第 一 黄金 分 割 点 和 第 二 黄金 
分 制 点 ， 见 图 4-4: 









































































































































2 合 
可 必 地 几 


图 4-4 线段 的 两 个 黄金 分 割 点 


























































































































上 图 中 ， 线 段 cp 具有 两 个 黄金 分 割 点 c 和 &， 分 别称 为 线段 cp 的 第 一 黄金 分 割 
点 和 第 二 黄金 分 割 点 ， 我 们 通常 说 的 线段 的 黄金 分 割 点 指 的 是 第 二 黄金 分 制 点 C&。 

第 一 黄金 分 割 点 C 的 坐标 是 ; 5 

第 二 黄金 分 割 点 CQ 的 坐标 是 : Zd 一 Za 十 (Zoo 一 Ze) Ra。 

其 中 必 号 ， 记 一 1 一 刀 。 

请 注意 ， 点 < 是 线段 ad 的 第 二 黄金 分 割 点 ， 点 乙 是 线段 cg 的 第 一 黄金 分 割 点 ， 
这 两 个 事实 很 重要 ， 是 下 面 编 写 的 关于 黄金 搜索 法 的 MATLAB 函数 关键 内 容 之 一 。 


















































































































































实 很 习 
有 了 上 面 的 知识 准备 ， 我 们 就 可 以 来 了 解 黄金 搜索 法 求 闭 区 间 连 续 函 数 的 最 小 
值 ， 当 然 该 函数 是 单 峰 的 。 
若 函 数 Fz) 在 闭 区 间 Leo] 是 单 峰 函 数 且 有 最 小 值 ， 求 其 最 小 值 点 的 黄金 搜 
索 法 如 下 











(1) 取 闭 区 间 [ep 的 两 个 黄金 分 割 点 c、dq。 

(2) 比较 这 两 个 黄金 分 割 点 的 函数 值 ， 如 果 ja) 二 Ac)， 则 说 明 最 小 值 点 在 

闭 区 间 [Ledj] 内 ;和 否则 ， 最 小 值 点 必然 在 闭 区 间 Lcp] 内 ;无 论 出 现 上 述 的 哪 一 

种 情况 ， 包 含 最 小 值 的 闭 区 间 被 缩小 了 。 
(3) 重复 步骤 1、2， 不 断 缩 小 包含 最 小 值 的 闭 区 间 ， 直 到 闭 区 间 长 度 受 es 为 止 

(e 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 )。 
(4) 取 包 含 最 小 值 的 闭 区 间 的 中 点 作为 函数 的 最 小 值 点 。 
黄金 搜索 法 的 MATLAB 函数 如 下 。 





































































































function xmin 王 goldsearch(Cf,ay,b,tolerance) 

扒 黄 金 分 割 搜索 求 闭 区 间 单 峰 连续 函数 最 小 值 

%a，,b: 闭 区 间 的 下 限 与 上 限 ,建议 采用 作 图 方法 确定 
项 下 字符 串 ,定义 函数 

% tolerance: 允许 误差 ,可 选择 的 参数 ,默认 值 为 le 一 6 
% xmin 最 小 值 点 


nn 一 nargin; 
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计 mn<4 
tolerance 一 le 一 6; 
end 
k2 王 (sqrt(5) 一 1)/2;K1 王 1 一 k2); 
c 一 3a 十 人 b 一 a)kkl;d 王 a 十 (b 一 a) 半 上 2; 


while b 一 a 二 一 tolerance 


if feval(f,d) 之 一 feval(Gfyc) 归 以 下 执行 缩小 闭 区 间 的 操作 
b 三 d;d 王 cic 王 a 十 (b 一 a) *kl; 狼 点 ec 是 线段 ad 的 第 二 黄金 分 割 点 








else 











a 一 cic 一 did 一 a 十 (b 一 a) *k2;  % 点 d 是 线段 cb 的 第 一 黄金 分 割 点 


end 
end 
xmin 一 (b 十 a)/2; 











黄金 搜索 法 的 实质 就 是 通过 不 断 比 较 一 个 区 间 内 的 两 个 黄金 分 割 点 的 函数 值 

不 断 缩 小 包含 最 小 值 点 的 闭 区 间 。 每 得 到 一 个 新 区 间 ， 并 不 需要 把 该 新 区 间 的 两 
区 间 的 一 个 黄金 分 割 点 就 是 旧 区 间 的 其 中 

一 个 黄金 分 割 点 ， 因 此 只 要 计算 另外 一 个 黄金 分 割 点 坐标 就 可 以 了 。 这 就 是 为 什 






































黄金 分 割 点 的 坐标 都 计算 出 来 ， 因 为 该 新 









































> 兴 


















































从 






































一 定 要 选区 间 的 两 个 黄金 分 割 点 函数 值 进行 比较 而 不 选 其 它 两 个 点 的 原因 。 




















4.2.1.1 [LHC,Oy ] 的 分 布 曲线 的 最 大 值 点 




































































我 们 从 2.1.2 节 的 图 2-2 草酸 各 种 存在 形式 的 分 布 曲线 看 出 ，[LHC2*O ] 的 分 









































布 曲线 di 在 pHs:2.7 时 ， 存 在 一 最 大 值 ， 这 个 最 大 值 点 该 如 何 精确 求 得 呢 ? 我 们 












































现在 就 利用 黄金 搜索 法 确定 该 最 大 值 点 。 






































第 一 步 自 然 是 定义 LHC:Oy ] 的 分 布 曲线 di 的 函数 文件 ， 但 我 们 需要 注意 ， 黄 












































function y 王 {CpH) 

必 al 王 5. 9e 一 2; 

| 必用 全 的 则 攻 二 7 

人 全 所 下 国 玉 

delta 1 一 Kal * H. /( 互 . 吃 十 Kal * 了 十 Kal * Ka2); 
y 王 一 delta_ 1; 
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金 搜索 法 是 求 函 数 /z) 的 最 小 值 点 的 ， 现 在 我 们 要 求 最 大 值 点 ， 所 以 要 求 函 数 /z) 
的 最 大 值 点 时 ， 应 该 把 问题 转换 为 求 函 数 一 .AZz) 的 最 小 值 点 。 机 数 文件 定义 如 下 : 





锰 草 酸 一 级 离 解 常数 

% 儿 草酸 三 级 离 解 常数 

% 由 p 瓦 值 计 算 氧 离子 浓度 
狼 计 算 草 酸 一 所 根 的 分 布 系数 
狼 求 最 大 值 问 题 转换 为 求 最 小 值 


1 图 2-2 看 出 ， 函数 的 最 值 点 在 闭 区 间 [1 4] 内 ， 求 上 述 函数 最 小 值 点 的 
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xtmin 一 goldsearch( 人 ,1 ,4) 
娃 甲 电 


< 木下 : 





xmin 一 2.7115 
因此 ，LHC:O ] 在 pH=2.7115 时 达到 最 大 。 
4.2.1.2 基态 氨 原 子 径 向 分 布 函数 的 最 大 值 ， 
从 图 2-1 基态 氨 原 子 径 向 分 布 函数 图 看 出 ， 基 态 氧 原子 径 向 分 布 函数 在 
[0 3] 存在 一 最 大 值 点 ， 我 们 黄金 搜索 法 确定 该 最 大 值 点 。 
第 一 步 自 然 也 是 定义 基态 氧 原 子 径 向 分 布 函 数 的 函数 文件 ， 同 样 需要 将 求 最 大 
值 问题 转换 为 求 最 小 值 。 





























红 r 
































团 区 间 



































IT 






























































function y 王 {fGr_a0) 

a0 王 52. 9; 史 Bohr 半径 

Dr 一 4/a0 + a0.A2. 半 (expb( 一 T_a0)). ^2; 
YI 

















求 基 态 氨 原 子 径 向 分 布 函 数 最 大 值 点 的 MATLAB 语句 如 下 : 
xtmin 一 goldsearch( 人 ,0，,3) 





结果 是 : 





xmin 一 1.0000 
因此 ， 当 r_a0=1 时 ， 也 就 是 在 Bohr 半径 处 ， 基 态 氧 原子 径 向 分 布 函数 值 ， 
即 核 外 半径 电子 出 现 的 概率 达到 最 大 。 
4.2.1.3 最 佳 反 应 时 间 

看 

只 


















































我 们 再 看 一 个 涉及 反应 动力 学 的 求 最 大 值 点 的 问题 。 
在 恒 体积 、 等 温 的 间 歌 反应 器 发 生 如 下 反应 ， 
A 十 也 Eee 
包 
B 十 C 一 一 D 














A、B、C、D 的 初始 反应 浓度 分 别 用 ae 、m 、ce、awo 表示 。 反 应 的 各 参数 是 ao 二 
2 王 10moljms ，c 王 四 =0， 玉 一 已 一 0.01m3/(Cmol。h)。 求 何 时 C 的 浓度 达到 最 大 ? 
要 解决 这 个 问题 首先 要 定义 一 个 函数 太 它 能 够 求 出 反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 
浓度 ， 并 且 ， 函 数 了 的 输出 值 应 该 是 反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 浓度 的 负 值 ， 以 能 够 
使 用 黄金 搜索 法 。 在 定义 函数 了 之 前 ， 还 需要 定义 函数 8， 函数 8 定义 描述 上 述 反 
应 动力 学 微分 方程 组 的 右 端 。 


























































































































function p 王 g(Ct,y) 
kl1=0.01; Kk2=0.01; ， %% 定 义 反 应 速率 常数 
p 三 Zeros(4，1); 
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最 值 
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% 向 量 p 的 分 量 存储 反应 动力 学 微分 方程 组 的 右 端 
pb(1) 王 一 kKl xy(1)*y(2);pb(2) 王 Kl kky(1)*ky(2) 一 k2 y(2)#y(3); 
p(3) 王 kl kxy(1)ky(2) 一 kK2 xy(2)#y(3);p(4) 王 KK2 *y(2):#y(3); 
function y 王 {Ct) 
儿 求 反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 浓度 的 负 值 
动 王 505 八大 0 狼 各 物质 的 初始 浓度 
[ty'7] 二 ode45(g,[0 茹 ,L a0 b0 co d0]); 阁 返 回 各 物质 浓度 在 [0 贡 变化 的 浓度 矩阵 
y 王 一 y(CSsize(Cy,1),3); 凶 返 回 反应 开始 后 时 刻 t 时 C 的 浓度 的 负 值 



































我 们 先 做 出 C 的 浓度 的 负 值 随时 间 的 变化 曲线 ， 代 码 如 下 : 











t 一 0. 1:0.1:203 鉴定 义 需 要 作 图 的 数据 点 的 横 坐 标 ( 时 间 ) 
y 一 Zeros(l,lengthCt)); 铬 定义 需要 作 图 的 数据 点 的 纵 坐 标 ( 浓 度 ) 个 数 
for 上 三 1:1length(Ct) 














y(CKk) 王 fCtCk)); %% 计 算 需 要 作 图 的 数据 点 的 纵 坐 标 ( 浓 度 ) 
end 
可 St 7 %% 作 图 


xlabel(' 时 间 /h7) 
ylabelccC 的 浓度 的 负 值 / moljm' 7) 





C 的 浓度 的 负 值 随时 间 的 变化 曲线 见 图 4-5: 
从 图 4-5 看 出 ，C 的 浓度 在 闭 区 间 [6 10]」 有 一 最 值 点 ， 利 用 黄金 搜索 法 求 该 
点 的 代码 如 下 : 






































C 的 浓度 的 负 值 Wmolym ) 











一 4 上 上 上 上 外 
6 8 10 12 14 1e 1&8 20 


圭 站 | /AP 
图 4-5 C 的 浓度 的 负 值 随 时 间 的 变化 曲线 
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xmin 王 goldsearch(Cf ,6,10) %% 利 用 黄金 搜索 法 求 何 时 C 的 浓度 达到 最 大 

C_max 三 一 fCxminy) 

结果 有 是 : 

xmin 一 7.9696 

〇 _max 一 3.6788 

所 以 当 =7.9696h 时 ，C 达到 最 大 浓度 ， 浓 度 为 3. 6788mol/m 。 

本 问题 的 解决 充分 体现 了 模块 化 思想 ， 最 终 目 标 是 求 何 时 C 的 浓度 达到 最 大 ， 
需要 使 用 黄金 搜索 法 ， 使 用 黄金 搜索 法 就 必须 知道 反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 浓度 ， 
反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 浓度 问题 ， 是 最 终 目 标 下 面 的 第 一 层次 的 子 问 题 ， 为 了 解 
决 该 子 问题 ， 需 要 解 一 个 描述 串联 反应 的 动力 学 常 微分 方程 组 ， 这 构成 了 第 二 层次 
的 子 问题 ， 解 一 常 微 分 方程 组 。 因 此 ， 本 MATLAB 程序 使 用 了 goldsearch 函数 ， 
然后 goldsearch 函数 调用 上 函数 ， 在 了 函数 内 部 又 调用 了 ode45 函数 ， 要 求 能 够 知 
道 反应 开始 后 任意 时 刻 C 的 浓度 ， 因 此 goldsearch 函数 调用 了 了 函数 解雇 这 个 问 
题 ， 了 函数 又 调用 了 ode45 函数 ， 如 此 层 层 调用 ， 最 终 达 到 最 终 目 标 。 

4.2.2 了 数 在 ?2” 维 官 形 闭 区 域内 的 最 大 值 点 
拖 形 闭 区 域 边界 线 都 是 直线 ， 对 于 二 维 空间 ， 和 拖 形 闭 区 域 表 现 为 一 个 矩形 平 
， 对 于 三 维 空间 ， 和 抢 形 区 域 表 现 为 一 个 长 方 体 ， 对 于 四 维 及 更 高 维 的 空间 ， 乞 形 
区 域 表 现 为 一 种 超 长 方 体 。 

多 元 函数 在 某 一 矩形 闭 区 域 的 最 大 值 问 题 是 一 个 全 局 优化 问题 ， 就 是 要 在 整个 
闭 区 域 寻找 函数 的 最 大 值 上 点。 遗憾 的 是 ， 过 去 种 种 最 优化 方法 都 是 局 部 寻 优 的 ， 如 
最 速 下 降 法 、BFGS 方法 和 单纯 型 法 等 ， 这 些 方法 都 要 求 给 定 一 个 初 值 ， 然 后 从 这 
个 初 值 出 发 ， 通 过 一 定 的 迭代 步 又， 最终 找到 离 这 个 初 值 最 近 的 极 值 点 ， 注 意 ， 这 
里 说 的 是 极 值 点 ， 而 不 是 最 终点 。 函 数 在 某 个 财 区 域 的 最 值 点 只 有 一 个 ， 但 在 该 闭 
区 域 的 极 值 点 可 以 有 很 多 。 如 果 运 气 好 的 话 ， 给 定 的 初 值 离 最 值 点 比较 近 ， 那 么 可 
以 用 这 些 局 部 寻 优 的 方法 找到 最 值 点 ， 但 假如 我 们 运气 不 好 呢 ? 所 以 ， 为 了 能 够 有 
下 分 之 百 把握 找 到 真正 的 最 值 点 ， 我 们 不 应 当 使 用 这 些 局 部 寻 优 方法 ， 我 们 需要 使 
3 新 的 全 局 寻 优 的 最 优化 方法 。 

遗传 算法 是 一 种 比较 成 功 和 可 靠 的 全 局 寻 优 方法 。 遗 传 算法 是 基于 进化 论 思 想 

发 出 来 的 一 种 全 局 寻 优 算法 。 进 化 论 的 基本 思想 如 下 : 

@ 通过 自然 选择 ， 适 应 性 强 的 个 体 具 有 更 高 的 存活 概率 并 繁殖 下 一 代 ， 适 应 
能 力 较 差 的 个 体 存 活 概率 很 小 ; 

@ 存活 下 来 的 个 体 通 过 自身 的 变异 或 有 性 生殖 (遗传 算法 里 称 为 交叉 ) 繁殖 
新 后 代 ; 

国 新 后 代 中 可 能 出 现 适 应 性 更 强 的 个 体 
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假如 我 们 要 寻找 多 元 函数 /zi Za zzZo) 在 某 和 矩形 闭 区 域 D 的 最 大 值 点 ， 我 





们 可 以 随机 选取 闭 区 域 D 内 的 一 批 点 ， 将 这 批 点 看 做 一 个 生物 体 种 群 ， 


























然后 让 这 个 


生物 体 种 群 在 闭 区 域内 “进化 ”， 直 至 该 生物 体 种 群 中 出 现 最 优 个 体 为 止 ， 该 最 优 









































个 体 就 是 闭 区 域 D 的 最 大 值 点 。 这 就 是 遗传 算法 的 基本 思想 。 根 据 上 














面 的 阐述 ， 遗 





























传 算 法 的 详细 步骤 如 下 : 
@ 随机 产生 和 珑 形 闭 区 域 D 内 一 批 数据 点 ， 作 为 初始 生物 种 群 ; 





















































@ 进行 自然 选择 ， 保 证 种 群 中 适应 性 强 的 个 体 上 共有 更 大 的 概率 被 选中 ; 
@ 被 选中 的 个 体 构 成 父 代 种 群 ， 发 生变 异 或 交叉 ,产生 新 一 代 ， 构 成 子 代 



































种 群 ; 





田 如 果子 代 种 群 的 最 优 个 体 与 父 代 种 群 的 最 优 个 体 差 异 很 小 或 者 繁殖 的 代数 




















达到 一 定数 值 ， 均 停止 进化 ， 取 子 代 种 群 的 最 优 个 体 对 应 的 点 作为 
值 点 : 














和 否则， 重复 步骤 2、3， 直 到 满足 步骤 4 为 止 。 


























函数 的 最 大 


我 们 下 面 槛 看 一 看 如 何 把 上 面 的 步骤 转化 为 MATLAB 程序 ， 以 实现 遗传 算 
法 ， 在 下 面 的 叙述 中 ,72 维和 天 形 闭 区 域 D 的 数据 点 与 函数 值 是 和 种 群 中 的 个 体 是 相 
















































































通 的 ， 是 可 以 相互 通用 的 。 
(1) 随机 产生 初始 种 群 
我 们 首 # 
















































































需要 在 宛 维和 矩形 闭 区 域 D 内 随机 产生 一 批 数 据点 ， 作 为 初始 生物 种 

















群 。 这 些 数据 点 都 可 以 用 维 向 量 来 表达 ， 如 何 随机 产生 这 些 交 维 向 上 























野 ? 1 于 向 量 
































是 由 各 分 量 构成 的 ， 问 题 就 转化 为 如 何 随机 地 产生 各 分 量 。 更 直接 的 问题 就 是 如 何 


























产生 一 个 介 于 两 个 数 ， 如 (ap)， 之 间 的 随机 数 ? 


























MATLAB 提供 函数 rand， 用 于 产生 介 于 (0 1) 之 间 的 均匀 分 布 随机 数 ， 但 不 


























包括 0 和 1。 一 般 使 用 格式 如 下 : 
randCnym) 


函数 rand 产 生 一 个 半 行 妈 列 的 和 矩阵， 该 矩阵 的 每 个 元 素 都 是 介 于 














(0 1) 之 间 


的 随机 数 。rand 函数 不 带 参 数 使 用 时 ， 它 的 作用 是 产生 一 个 介 于 (0 1) 均匀 分 布 











随机 数 。 我 们 可 以 通过 适当 的 运算 将 rand 函数 、& 和 4 组 合 起 来 ， 产 
间 的 随机 数 。 运 算 组 合 如 下 : 

a 十 (b 一 a)*#randCnym) 

该 组 合 产 生 一 个 对 行 7 列 的 矩阵 ， 该 矩阵 的 每 个 元 素 都 是 介 于 









































随机 数 。 有 了 以 上 的 讲述 ， 我 们 就 了 解 了 在 寻 维 矩形 闭 区 域 D 内 随机 产生 一 批 数据 
































点 的 核心 知识 。 下 面 ， 我 们 来 看 一 看 实现 这 一 目的 的 MATLAB 函数 。 














function pop=initializeCnum,bounds,f name) 
% 狼 产生 初始 种 群 

只 num :种 群 包含 的 个 体 数 目 
中 bounds: 闭 区 域 的 边界 ,对 行 2 列 的 矩阵 
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生 (po) 之 


&0) 之 间 的 
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只 fname: 目 标 函 数 名 ,字符 串 




















numVars 一 Size(bounds ,1); %% 获 得 该 闭 区 域 的 维度 
rng 王 (bounds(:,2) 一 bounds(:，,1))% 闭 区 域 上 下 两 个 边界 的 差 值 , 行 向 量 
XxZomeLength 王 numVars 十 1; %% 种 群 和 矩阵 的 列 数 


pop 一 zeros(num,xZomeLength); 儿 确 定 种 群 矩 阵 的 大 小 
儿 根 据 闭 区 域 的 边界 ,随机 产生 一 批 数据 点 ,数目 为 num 
pop (:,1:numVars) 王 (ones(Cnum,1) *ktrng). 半 (randCnumy,numVars)) 十 (ones 


(Cnum,1)*bounds(:，1)7; 





for k 王 1:num 
吧 获 得 群体 中 每 个 个 体 的 对 应 的 函数 值 
pop(k,xZomeLength) 一 feval(f name,popCk,1l:numVars) ); 





end 





























因为 维和 矩形 闭 区 域 D 有 寻 个 维度 ， 每 个 维度 均 定 的 数值 范围 ， 每 个 维度 
均 需 要 2 个 数值 来 确定 其 下 界 和 上 界 ， 所 以 bounds 是 一 个 妈 行 2 列 和 矩阵 ， 每 行 对 
应 闭 区 域 的 一 个 维度 ， 第 一 列 对 应 每 个 维度 的 下 界 ， 第 二 列 对 应 每 个 维度 的 上 界 。 
pop 是 种 群 和 矩阵， 每 行 的 第 一 列 到 倒数 第 二 列 存储 随机 产生 的 维 矩形 闭 区 域 
D 的 一 个 数据 点 向 量 的 各 分 量 ， 最 后 一 列 存 储 该 数据 点 对 应 的 函数 值 ， 实 际 上 该 矩 
阵 的 每 行 也 代表 种 群 中 的 一 个 个 体 。 种 群 窍 阵 的 列 数 就 是 该 种 群 包 含 的 个 体 数 目 ， 
也 是 随机 产生 的 ?维和 矩形 闭 区 域 D 的 数据 点 的 个 数 。 
在 允 维 矩形 闭 区 域 D 内 随机 产生 一 批 数据 点 的 语句 使 用 了 和 矩阵 乘法 ， 一 次 性 地 
将 这 批 数据 点 产生 出 来 ， 但 本 质 仍然 是 与 “a+(b 一 a) *rand (n,m)2? 语 句 相 同 的 。 
《2) 确定 种 群 中 每 个 个 体 的 适应 性 
在 随机 产生 矩形 闭 区 域 D 内 一 批 数据 点 ， 作 为 初始 生物 种 群 后 ， 就 应 当 进 行 
然 选 择 步 骤 ， 保 证 种 群 中 适应 性 强 的 个 体 具 有 更 大 的 概率 被 选中 。 什 么 是 适应 强 的 
个 体 呢 ? 自然 是 函数 值 大 的 个 体 或 数据 点 ， 如 果 能 将 数据 点 的 函数 值 转化 概率 ， 
且 函 数值 越 大 ， 对 应 的 概率 越 大 ， 我 们 称 为 个 体 的 适应 概率 ， 那 么 就 可 以 进行 选择 
过 程 了 。 目 前 较 成 熟 的 将 个 体 函 数值 转化 为 适应 性 概率 的 方法 是 采用 归 一 化 几何 排 
序 公式 : 































































































































































































































































































































































































































































































JE 史 
式 中 《” 忆 一 一 个 体 的 适应 性 概率 ; 
4 一 一 几何 排序 和 常数， 一 般 取 0. 08; 
六 个 体 按 从 大 到 小 排序 的 排序 序号 ， 函 数值 最 大 的 个 体 排序 序号 为 1， 





概率 最 大 ; 
N 一 一 种 群 中 的 个 体 数 


























113 


MATLA 





区 | 





B 与 化 学 一 一 作 





、 计 算 与 数据 处 理 
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个 体 数 
大 ， 对 























个 体 适 应 性 概 : 
矩形 A、 久 


扎 到 
这 村 
标志 
MATLAB 模拟 这 种 投标 方式 8 
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的 某 个 子 
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产生 随机 数 ， 
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将 和 
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志 








小 的 个 体 寺 
代入 归 一 化 几 


E 序 序号 为 N，N 


























和 群 中 各 个 体 按照 其 函数 值 从 大 到 小 寺 














为 种 群 中 个 体 数 




















应 的 概率 越 大 ， 
昌 个 体 的 适应 改 





























《3) 依 世 
现在 ， 我 
的 ， 也 没有 方向 


对 个 体 进 




















， 充 满 尝 试 与 失败 ， 进 


E 序 ， 函 数值 最 大 的 个 体 
， 然 后 将 这 些 
可 排序 公式 ， 将 数据 点 的 函数 值 转化 概率 ， 

省 且 这 些 概率 之 和 为 1 。 
行 选择 
门 获得 了 各 个 体 的 适应 概率 ， 
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如 用 


















































随机 性 。 
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需要 进行 选择 。 进 化 论 认 为 ， 进 化 既 没 
因此 ， 遗 传 算法 的 选择 








假设 种 条 





# 4 个 个 体 ， 每 个 个 体 有 

















不 同 的 适应 必 
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E 形 B、 矩 形 C 右 端 














故 示 ，Xxa、xb、xc 是 以 矩 
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的 均匀 分 布 随机 数 ， 这 样 
又 与 该 
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到 哪个 和 珑 
L 数 了 介 于 
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知 rand 产 和 





儿 B、 怎 形 C 和 和 矩形 
表 的 个 体 被 选 


E 越 大 ， 而 且 这 种 可 能 忆 


闻 的 长 度 有 


区 间 中 
F 所 在 的 区 间 ， 
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D 构成 的 
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投标 方式 应 
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MATLAB 昌 


内 rand 函 
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有 的 特 司 
关 ， 区 间 长 
的 位 置 无 关 。 
那个 拢 
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实现 选择 过 程 的 MATLAB 函数 如 下 : 





function newPop 王 normGeomsSel 


ect(oldPop) 


多 从 个 老 个 体 中 选择 an 个 新 个 体 


铬 oldPop: 老 种 群 矩 阵 ,oldPop 的 行 数 代表 个 体 数目 


























数 产 4 


所 以 我 们 就 使 用 
区 代表 的 个 体 就 被 选中 ， 比 
(xb,xc)， 那 么 就 表现 个 体 C 被 选择 。 


无 关 。 能 
的 是 介 于 
落 入 (0,1) 


区 间 











必 


， 落 入 该 


























%% oldPop 的 最 后 一 列 储存 函数 值 , 前 面 各 列 存 储 数 据点 各 分 量 
qd 一 0. 08; 儿 几 何 排序 常数 

e 王 size(oldPop,2); 外 种 群 矩 阵 的 列 数 

nn 一 size(oldPop,1); 儿 种群 个 体 数目 





newPop 三 zeros(Cnye); 








度 有 关 ， 犯 形 越 








该 具有 
长 
不 能 用 
(0，1) 
区 间 中 


的 可 能 
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rand 天 数 


狼 确 定 新 的 种 群 矩 阵 的 维度 ,种 群 矩 阵 的 最 后 一 列 存储 函数 值 


R 


4 章 ”计算 一 一 代数 方程 组 











fit 一 zeros(Cn,1); 儿 确 定 适 应 性 概率 向 量 的 大 小 
去 三 Zeros(ny275 
中 x 插 阵 第 一 列 存储 逆序 排序 号 
中 xx 和 抢 阵 第 二 列 存储 对 应 一 定 逆序 排序 号 的 个 体 在 原 种 群 的 位 置 
CC 用 王 基本 | 
[Ly x(:,2)]=sort(ColdPop(C:，,e) ); 
t+ 一 q/(1 一 (1 一 q)^n); 
全 入 汪 机 起 

%% 获 得 原 种 群 各 个 体 的 适应 性 概率 ,适应 性 概率 和 为 1 
fit 一 cumsum(Cfit) ; %% 计 算 各 个 体 在 带 形 区 域 的 范围 
凶 以 下 语句 利用 均匀 分 布 随机 数 进 行 选 择 ， 
TNums 王 Sort(rand(n,1));  % 产 生 m 个 均匀 分 布 随 机 数 ,准备 进行 ma 次 选择 


fitIn 王 1;，nhewIn 王 1] 



























































While newIn< 玫 三 mn 
itCrNumsCnewIn)<fitCfitIny7 ) 
newPop(CnewIn,:) 一 oldPop(CfitIn，:); 
newIn 一 newIn 十 1; 
else 
fitIn 王 fitIn 十 1; 
end 


end 














normGeomsSelect 选择 函数 中 间 函数 cumsum， 该 国 数 是 MATLAB 的 固有 
函数 ， 称 为 累计 和 函数 。 若 工 是 向 量 ， 则 cumsum (x) 返回 与 过 相同 长 度 的 一 个 
句 量 ， 该 向 量 的 第 一 个 元 素 就 是 向 量 工 的 第 一 个 元 素 ， 第 二 个 元 素 就 是 向 量 工 前 两 
个 元 素 之 和 ， 第 ?个 元 素 就 是 之 前 ?2 个 元 素 的 和 。 累 计 和 函数 用 于 normGeomSe- 
lect 函数 ， 就 是 为 了 计算 出 如 图 4-6 中 种 群 中 各 个 体 组 成 的 带 形 区 域 中 xa、xb、xc 
等 的 坐标 值 ， 以 进行 下 一 步 判断 均匀 分 布 的 随机 数落 在 哪个 区 间 ， 从 而 根据 随机 数 
落 入 的 区 闻 进 行 选择 。 
在 用 均匀 分 布 随机 数 进行 选择 的 部 分 ， 首 先 对 均匀 分 布 随机 数 进行 从 小 到 大 的 
排序 ， 依 次 先 用 较 小 的 随机 数 进 行 选择 ， 然 后 使 用 较 大 的 随机 数 进行 选择 。 这 样 做 
的 好 处 是 能 够 节省 选择 的 运算 量 。 比 如 某 随 机 数落 入 图 4-6 的 B 区 域 ， 那 么 ,下 一 
次 用 随机 数 选择 时 ， 不 必 从 A 区 域 开 始 搜索 ， 因 为 这 次 使 用 的 随机 数 只 可 能 落 入 也 
区 域 或 B 区 域 后 而 区 域 ， 如 C 区 域 。fitIn 变量 就 是 记忆 当 次 随机 数落 到 哪个 区 域 
的 变量 ， 下 次 选择 就 可 以 从 fitIn 变量 记忆 的 区 域 开 始 ， 而 不 必 从 头 开 始 。 

(4) 个 体 的 变异 与 交叉 

















) 竺 
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在 完成 选择 后 ， 选 择 得 到 的 种 群 被 称 为 父 代 种 群 ， 需 要 进行 交叉 和 变异 ， 产 后 
新 的 种 群 。 在 遗传 算法 中 ,交叉 是 指 由 两 个 父 代 个 体 经 过 一 定 变 换 产 生 两 个 新 个 
体 ; 变异 指 一 个 父 代 个 体 经 过 一 定 变 换 产 生 1 个 新 个 体 。 这 些 新 个 体 称 为 子 代 。 交 
又 和 变异 分 别 对 应 自然 界 的 有 性 生殖 和 生物 体 的 变 异 。 

我 们 假设 个 体 对 应 的 数据 点 是 〈za za Zi)，U(CO,1) 代 表 介 于 (0,1) 
之 间 的 均匀 分 布 随机 数 ，LUCa yp 代表 介 于 (ap0) 之 间 的 均匀 分 布 随机 数 ，w 和 
0 是 矩形 闭 区 域 的 第 :个 维度 的 下 界 和 上 界 。 

最 常用 的 变异 方式 有 均匀 变异 、 边 界 变 异 、 非 均匀 变异 和 多 重 非 均 匀 变 异 。 

@ 均匀 变异 

















































































































































































































，_ 1UCaayp0a) 如 果 z 一 7 
面 奸 
Ci 否则 





均匀 变异 是 指 先 产生 一 个 介 于 L1,2] 之 间 的 随机 整数 7， 则 个 体 数 据点 的 第 7 
个 分 量 被 改变 ， 有 妃 =U(Ca 0)， 个 体 数 据点 的 其 余 分 量 不 变 。 
实现 均匀 变异 MATLAB 函数 如 下 : 


























function parent 王 UnifMutationCparent,bounds,ops) 

狼 均 匀 变 异 函 数 

只 parent: 种 群 中 准备 变异 的 某 个 个 体 

吧 bounds:2 列 和 矩阵, 第 一 列 和 第 三 列 分 别 存 储 上 矩形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 
df 二 bounds(:,2) 一 bounds(:，,1); 




















numVar 一 Size(parent,2) 一 1; 数据 点 的 维度 

mPoint 王 fioor(Crand numVar) 十 1; %% 指 定数 据点 的 变异 位 置 
newValue 王 boundsCmPoint,1) 十 rand df(CmPoint) ; 由 
parent(CmPoint) = 王 newValue; %% 变 蜡 























上 面 的 unifMutation 函数 用 到 了 floor 函数 ， 该 丽 数 是 MATLAB 的 固有 函数 ， 
功能 是 将 小 数 转 变 为 最 接近 该 小 数 且 小 于 该 小 数 的 整数 。 如 : 
六 floor(2. 3) 


















































ans 一 2 


六 floor( 一 2.3) 





ans 一 一 3 

unifMutation 函数 的 最 后 一 个 输入 参数 ops 在 函数 体内 没有 被 使 用 ， 这 是 因为 
最 后 把 所 有 这 些 函 数组 合 起 来 ， 编 写 遗传 算法 函数 时 很 大 的 方便 性 。 这 种 方 
便 性 ， 到 了 后 面 我 们 就 会 看 到 。 

@ 边界 变异 
f Qi 如 果 = 7<0.5 
2 一 《0 如 果 1 一) 7 志 0.5 
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\ Ti 否则 
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计算 一 一 代数 方程 组 











羡 三 


六 “和 











边界 变异 是 指 先 个 便于 











[1,2] 之 间 


的 随机 整数 和 7=U(G0o,1)， 则 个 体 





数据 点 的 第 7 个 分 量 被 改变 ， 如 果 7 及 0.5， 则 有 z 二 o， 如 果 7 关 0.5， 则 盖 已 ， 





个 体 数据 点 的 其 余 分 量 不 变 。 





实现 边界 变异 的 MATLAB 胃 数 如 下 : 


function patrent 王 boundaryMnutation(Cparent,bounds,ops) 


狼 边 界 变异 函数 


% patrent: 种 群 中 准备 变异 的 某 个 个 体 








% bounds:2 列 矩 阵 , 第 一 列 和 第 二 


numVar 一 SizeCparent,2) 一 1; 
ImPoint 王 floor(Crand numVar) 十 1; 
b= 王 roundCrand) 十 1; 
newValue 王 bounds(CmPoint,b); 


parent(CmPoint) 王 newValues; 




















列 分 别 存储 矩形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 
%% 数 据点 的 维度 
%% 指 定数 据点 的 变异 位 置 
皮革 刚才 二 人 55 则 二 2 
》 变异 值 

















zzR 人 刘 


0 状 傈 


儿 变 异 












































边界 变异 函数 使 用 了 round 函数 ， 它 是 MATLAB 的 加 有 函数 ， 作 用 是 将 小 数 转 
变 为 最 接近 该 小 数 的 整数 ， 对 正 数 ， 该 函数 就 是 四 售 五 入 取 整 函数 。 如 果 7r<0.5， 则 
2 一 di 如果 7 关 0.5， 则 妆 二 太 ， 这 实际 上 是 一 个 二 元 选择 ， 利 用 语句 b 王 
































roundCrand) 十 1， 将 二 元 选择 转变 为 如 果 r<0.5， 得 到 整数 1， 如 果 7 关 0.5， 得 到 



























































整数 2， 再 利用 newValue 一 bounds(mPoint,b)， 获 得 边界 变异 值 ， 
第 一 列 和 第 二 列 分 别 存储 和 抢 形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 。 














因为 bounds 的 


@ 非 均匀 变异 










































































(2 十 (0 一 Zi 大 CCG) 如 果 ;一 7 一 0.5 
本 如 果 2 一 1 7 人 0.5 
| 让 否则 
在 这 里 
、 3 
FGO=[=(- 过 ) 
式 中 7 介 于 〈0,1) 的 均匀 分 布 随机 数 ; 
C- 一 一 种 群 的 当前 繁殖 代数 ; 
Cs 遗传 算法 设 定 的 最 大 繁殖 代数 ; 
区 状 因子 ， 一 般 取 为 3。 
非 均 匀 变 异 是 指 先 产生 一 个 介 
数据 点 的 第 7 个 分 量 被 改变 ， 如 果 <0.5， 则 有 羡 二 万 十 (CO 





Zi 一 ii 一 (Di 一)， 个 体 数 据点 的 


实现 非 均 匀 变 有 蜡 























余 分 量 不 变 。 
的 MATLAB 函数 如 下 











ji)， 如 末 入 55 则 
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选择 
两 值 
非 均 








计算 
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function barent 王 nonUnifMutation(parenty,bounds,Ops) 

狼 非 均匀 变异 函数 

% parent: 种 群 中 准备 变异 的 某 个 个 体 

和 bounds:2 列 矩阵 ,第 一 列 和 第 二 列 分 别 存 储 抢 形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 
% Ops: 向 量 , 存 储 实现 非 均 匀 变 异 所 需要 的 一 些 参数 























cg 一 Ops(1); %% 种 群 的 当前 繁殖 代数 

mg 王 Ops(3); % 儿 遗传 算法 设 定 的 最 大 繁殖 代数 

b= 王 Ops(C4); % 形 状 因 子 

df 二 bounds(:,2) 一 bounds(:，,1); 

numVar 王 Size(parent,2) 一 1; % 数 据点 的 维度 

mPoint 王 floor(rand numVar) 十 1;  %% 指 定数 据点 的 变异 位 置 

md 王 roundCrand) ; %md 非 0 即 1, 并 且 取 这 两 值 是 等 可 能 的 
if md 


newValue 王 parent(mPoint) 十 deltaCcg,mg,bounds(mPoint,2) 一 parentCmPoint) ,b); 
else 
newValue 王 parent(mPoint) 一 delta(Ccg,mg,parent(mPoint) 一 boundsCmPoint,1),b); 
end 
parent(mPoint) 王 newValue; 
function change 王 deltaCcty,mt,yyb) 
失 计 算 fG) 
%ct: 种 群 的 当前 繁殖 代数 
外 mt: 遗 传 算法 设 定 的 最 大 繁殖 代数 


r 一 ct/mti 





change 王 y (rand # (1 一 +))^b; 


非 均 匀 变 异 函 数 nonUnifMutation 用 到 了 参数 Ops。7r<0.5 和 7r 辫 0.5 的 二 元 
结构 被 语句 md=round (rand) 转换 为 0 和 1 的 选择 ，md 非 0 即 1， 并 且 取 这 
是 等 可 能 的 ， 这 是 很 巧妙 的 。nonUnifMutation 函数 还 调用 了 函数 delta， 进 行 
匀 变 异 新 值 的 辅助 计算 。 
曲 多 重 非 均匀 变异 ”多重 非 均 匀 变 异 指数 据点 的 所 有 分 量 按照 非 均匀 变 红 的 
方法 发 生变 蜡 。 

实现 多 重 非 均匀 变异 的 MATLAB 函数 如 下 : 
















































































function parent 王 ImmultiNonUnifMnutationCpatent,bounds,Ops) 
% 多 重 非 均 匀 变 异 函 数 
% parent: 种 群 中 准备 变异 的 某 个 个 体 











R 
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允 bounds:2 列 和 矩阵 ,第 一 列 和 第 二 列 分 别 


% Ops: 向 量 





cg 一 OpSs(1); 


mg 一 Opbs(3) 
6 介 DSCU 


df 王 bounds(:， 








存储 矩形 财 区 域 的 各 维 

















,存储 实现 非 均匀 变异 所 需要 的 一 些 参数 
狼 种 群 的 当前 繁殖 代数 

狼 遗 传 算 法 设 定 的 最 大 繁殖 代数 
狼 形 状 因子 














2) 一 bounds(:，,1); 


numVar 一 size(parent,2) 一 1; %% 数 据点 的 维度 


md 王 round(Crand(1,numVar) ) ; 


for i 王 1:numVar 


imd(i) 


parent(i) 一 


else 


parent(i) 十 deltaCcg,mg,bounds(i,2) 一 


parent(Ci),b); 


parent(i) 一 parent(Gi) 一 deltaCcg,mg,parent(Ci) 一 bounds(Ci,1),b); 


end 


end 


多 习 
二 元 选择 结构 被 语 


扫 1 





席 


非 均匀 变异 函数 multiNonUnifMnutation 














j 到 了 参数 Ops。 


7<<0. 5 


句 md 一 round(Crand(l,numVar)) 转换 为 0 和 1 的 











即 1， 并 且 取 这 两 值 是 等 可 能 的 ， 这 是 很 巧妙 的 。nonUnifMutation 
了 函数 delta， 进 行 多 重 非 均匀 变异 新 值 的 辅助 计算 。 















































最 常用 的 交叉 方式 




















@ 算术 交叉 
格式 是 : 
在 这 里 ， 丰 












































及 ' 一 广 半 X 十 (1 一 广阔 王 
YY 一 (1 一 门 半 入 十 广 米 六 
UC0O,1)。 


实现 算术 交叉 的 MATLAB 函数 如 下 : 


function [cl 


,c2]=arithXover(p1,p2,bounds,ops) 


反 算 术 交 叉 交 叉 函 数 


2 


代 个体 


听 人 


a 一 rand; 


人 全 二 了 
52 三 疝 吓人 全 2 


@ 简单 交叉 











人 
沪 








简单 交叉 是 指 并 


\ 

CI 

可 
上 | 

















算术 交叉 、 简 单 交 叉 和 试探 式 交叉 。 
对 于 两 个 父 代 个 体 X、 工 ， 产 生 两 个 新 个 体 X'、 


选 
函 


5 和 7 之 


度 的 下 界 和 上 界 


%%md 的 各 分 量 非 0 即 1, 并 且 取 这 两 值 是 等 可 能 的 


5 的 


数 同 权 


调用 








Y 的 算术 交叉 的 


于 [1 2] 随机 整数 7， 然 后 遵循 下 
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列 交叉 格式 
， ri 如 果 ;过 7 | 如 果 ;过 7 
ay 否则 2 否则 
六 、 芳 代表 父 代 个 体 X、 立 的 分 量 ，zi、 光 代表 子 代 个 体 的 X'、 交 的 分 量 。 


体 





件 





实现 简单 交叉 的 MATLAB 函数 如 下 





function [cl,c2]=SsimpleXover(p1,p2,bounds,OPps) 


儿 简 单 交 叉 函 数 
numVar 王 size(p1,2) 一 1; 
cPoint 王 floor(Crand * numVar) 十 1; %% 确 定 交 叉 位 置 


cl 王 Lpl(l1:cPoint) p2(CcPoint 十 1:numVar 十 1) |; 
c2 三 [pb2(1:ePoint) pl(CcPoint 十 1:numVar 十 1)]; 


四 试探 式 交叉 “对 





其 中 7 一 U(CO,1)， 





芋 


域 各 维 的 下 界 和 上 界 ， 
如 果 试 探 产生 即 次 随机 数 后 仍然 不 能 满足 不 超出 矩形 闭 区 域 各 维 的 下 界 和 上 界 的 条 


?9 





的 函数 值 要 大 。 注 

















则 让 子 代 个 体 与 父 


























于 试探 式 交 叉 ， 新 的 子 代 个 体 使 用 下 列 规 则 产生 : 
X' 一 X 二 rr *(X 一 Y) 
YY 一 X 
是 比 交 适应 性 更 强 的 个 体 ， 也 就 是 个 体 X 的 函数 值 比 个 
意 上 述 规则 还 要 求 得 到 的 新 个 体 X' 的 各 分 量 不 超出 矩形 闭 区 
和 否则， 重新 产生 随机 数 ”=U(0,1)， 再 利用 上 述 规则 交叉 ， 








































































































代 个 体 相 同 ， 试 探 次 数 一 般 可 取 为 3 次 。 


实现 简单 交叉 的 MATLAB 函数 如 下 


function [Lcl,c21=heuristicXover(p1,p2,bounds,OPps) 
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吧 试 探 式 交 叉 函 数 
%% bounds:2 列 和 矩阵 








,第 一 列 和 第 二 列 分 别 存储 矩形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 办 


























儿 Ops: 存 储 试探 式 交 叉 函 数 需 要 用 到 的 参数 


retry 王 Ops(C2); 
1 三 作 5 

good 王 0; 
bl1 乓 bounds(:，,1) 
b2 王 bounds(:，2) 


% 儿 试探 次 数 
% 儿 矩形 区 域 的 下 界 
% 和 矩形 区 域 的 上 界 








numVar 王 Size(p1,2) 一 1; 
这 (pl1CnumVar 十 1) 盖 p2CnumVar 十 1))  %% 找 到 父 代 个 体 中 适应 性 强 的 ,用 bt 表示 


bt 王 p1]; 
WwWt= 一 Dp2; 
else 
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们 就 需要 一 个 主 函 数 ， 将 这 些 函 数组 织 起 来 ， 以 获得 一 个 完成 遗传 算法 的 完整 函 
。 自 然 ， 需 要 有 一 个 遗传 算法 的 终止 条 件 ， 当 达到 这 个 条 件 时 ， 停 止 遗 传 算法 。 
一 般 这 个 条 件 可 取 种 群 繁殖 演化 的 最 大 代数 ， 或 上 一 代 种 群 中 的 最 优 个 体 对 应 的 函 


bt 王 p2; 
wt= 王 pl 
end 


while i<retry 
a 一 Tand; 
c 三 a 光 (bt 二 下 殷 填 Dt; 
if (cl(l:numVar) 一 一 b2 和 (cl(l:numVar) 二 =bl)) 
1 
good 王 1; 
else 
ia 
end 
end 
if( 一 good) 
人 
end 


c2 王 bt; 











45) 实现 个 体 的 连续 进化 





























在 写 出 随机 产生 一 批 数据 点 的 函数 ， 选 择 函 数 和 各 种 交 义 和 变异 的 函数 后 ， 我 






















































































数值 与 当前 代 最 优 个 体 对 应 的 函数 值 非 常 接 近 。 在 这 两 种 条 件 下 停止 遗传 算法 ， 都 





上 ， 


变异 





当前 代 的 最 优 个 体 作 为 遗传 算法 获得 的 最 优 解 。 
我 们 上 面 讲 了 多 种 变异 和 交叉 方式 ， 在 遗传 算法 中 用 哪些 呢 ， 答 案 是 全 部 用 










































































Er 了 林 生 十 


这 样 才 能 保证 种 群 充 分 进化 ， 找 到 最 优 解 。 我 们 一 共 讲 了 4 种 变异 方式 ， 边 界 
、 多 重 非 均匀 变异 、 非 均匀 变异 和 均匀 变异 各 执行 4 次 、6 次 .4 次 和 4 次 。 
交叉 方式 我 们 讲 了 3 种 ， 这 三 种 交叉 方式 各 执行 2 次 。 















































具体 实现 遗传 算法 的 MATLAB 函数 如 下 : 





function Lx_max,y_ max,n_gen|= 一 gax(f_ name,bounds,maxterm,numytolerance) 


狼 遗 传 算法 求 函 数 最 大 值 
中 fname:M 文件 名 ,定义 要 求解 的 函数 


bounds:2 列 矩阵 ,第 一 列 和 第 二 列 分 别 存 储 和 矩形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 


% maxterm :最 大 代数 ,可 选择 参数 ,默认 值 500 
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口 


%% num: 每 代 的 群体 数目 ,可 选择 参数 ,默认 值 80 
% tolerance :误差 限 ,可 选择 参数 ,默认 值 le 一 6 
% n_ gen: 运 算 终止 时 繁衍 的 代数 
x_imax: 最 优点 

% y_max: 最 大 值 

% n_gen: 繁 殖 代 数 


Im 一 nargin; 


























册 远 和 和 
maxterm 一 500; 
end 
计 m<4 
num 王 80; 
end 
IE 


tolerance 一 le 一 6; 
end 
xOverOps=[2 0;2 3;2 0]; % 规 定 各 种 交叉 方式 的 次 数 和 试探 交叉 函数 的 参数 
mutOps= 王 [400;6 maxterm 3;4 maxterm 3;400|]; 

%% 规 定 各 种 变异 方式 的 次 数 和 有 关 参 数 

c 一 clock; 
rand(Cseed',prod(Cc(3:6))); 上 % 产 生 随 机 数 种 子 
xOverFNSs=[arithXover heuristicXovetr SimpleXover'];%% 规 定 交 叉 方 式 
%% 规 定 变 虹 方式 
mutFENs 王 |LboundaryMnutation multiNonUnifMutation nonUnifMutation unifMutation'] ; 
xOverFENS 王 parseCxOverFNS); 


mutFENSs 王 parseCmutFENS) ; 














numXOvVvers 二 SiZze(CXOVerFNSs ,1)， 吧 交 叉 的 种 类 数 
numMnuts 一 SizeCmutENSs，,1); % 变 异 的 种 类 数 
startPop 王 initializeCnum,bounds,f name);  %% 产 生 初 始 种 群 
SET 从 六 
xZomelLength 三 Size(startPop ,2); %% 种 群 矩 阵 的 列 数 
numVar 一 XZomeLength 一 1; 2 数据 点 的 分 量 数目 
popSize 三 numy 鉴 种 群 中 个 体 数 
while 1 

endPop 王 normGeomSelect(CstartPop ) ; %% 选 择 

% 进 行 交 叉 操 作 
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for i 王 1:numXOvers 


for j=1:xOverOps(Ci,1)， 





a 王 floor(Crand popSize) 十 1; % 确 定 交 叉 个 体 
b 王 floor(Crand ”popSize) 十 1; %% 确 定 交 叉 个 体 
xN= 三 deblank(CxOverFENS(Ci,:)); 上 选择 交叉 函数 


[cl,c2 =feval(xN,endPop(Ca,:),endPop(b,:),bounds,xOverOpsGi,:)); 
cl(CxZomeLength) 王 feval(Cf nameyclCl:numVar)); 


c2(xZomeLength) 王 feval(f_ nameyc2(l1:numVar) ); 


endPop(ay,:) 王 cl 外 交叉 后 的 新 个 体 
endPop(b,:) 王 c2; 铬 交叉 后 的 新 个 体 
end 
end 
瓜 进行 变异 操作 


for i 王 1:numIMuts 
for j=1:mutOps(Gi,1)， 
a 一 {floor(Crand "popSize) 十 1; 外 确定 变异 个 体 
cl 一 feval(deblankCmutFENsGi,:)),endPop(a,:),bounds,[Lgen mutOpsGi,:)]); 


cl(xZomeLength) 王 feval(f nameycl(l:numVar)); 


endPop(a,:)=Cc]1; 多 变异 后 的 新 个 体 
end 
end 
gen 一 gen 十 ]1; 
[y2,row2] 三 max(CendPop(:,xZomeLength));， 上 当前 代 的 最 优 个 体 
[yl,row1lj=min(CstartPop(:,xZomeLength)); %% 上 一 代 的 最 优 个 体 
% 终 止 终止 遗传 算法 的 条 件 : 








外 上 一 代 种 群 中 的 最 优 个 体 的 函数 值 与 当前 代 最 优 个 体 的 函数 值 非常 接近 
if abs(Cy2 一 y1)<tolerance 


x_Imax 一 endPop(Crow2,1:numVar); % 最 优点 
y_max 一 y2; % 最 大 函数 值 
n_gen 一 gen; %% 繁 殖 代数 
TetutrDn 


end 

startPop 王 endPop; 

儿 终 止 终止 遗传 算法 的 条 件 : 
% 儿 种群 繁 殖 演 化 到 规定 的 最 大 代数 


if gen 之 王 maxterm 
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x_tmax 一 endPop(row2 ,1:numVar); 


y_max 一 y2; 
n_gen 王 geni 
TetuUTrn 

end 


end 

















儿 最 优点 
狼 最 大 函数 什 
狼 繁 殖 代数 


gax 函数 中 使 用 了 c 王 clock 和 rand(C'seed',prod(Cc(3:6))) 语 句 ，clock 是 MATLAB 
























































的 固有 函数 ， 其 作用 是 产生 向 量 ， 其 分 量 








依次 是 当前 的 ， 





日 、 时 、 分 和 秒 。prod 也 是 MATLAB 的 国 
量 时 ，prod 返回 向 量 的 各 分 量 的 积 。 由 于 使 



















































































子 ， 能 够 保证 随机 数 序列 最 大 的 随机 性 。 














以 实数 表示 的 年 、 





























当 prod 函数 的 











已 
余 量 元 














上 都 在 变动 ， 所 以 使 用 时 间 






































需要 从 父 代 群体 中 确定 个 体 进行 交叉 和 变 
变异 的 个 体 。 























的 尾部 空格 。 


TH 
山 





























三 
开 





在 gax 函数 的 交叉 和 变异 部 分 的 诸 句 ， 使 用 


?9 























这 旧 


























[ 数 种 子 








生 随 机 整数 的 语句 ， 这 是 























向 


忆 村 MATLAB 的 rand 函数 产生 随机 数 
时 ， 一 般 要 给 出 一 个 数 作为 随机 数 种 子 ， 以 这 个 种 子 作为 起 点 ， 依 据 一 定 规则 ， 产 
生 随 机 数 序列 ，rand(Cseed',prod(c(3:6))) 就 是 以 brod(Cc(3:6)) 作 为 随机 
产生 随机 数 序列 ， 于 prod(c(3:6)) 每 时 每 妈 


章 


之 积 作为 种 





因 为 


1 数 整 数 确 定 进行 交叉 和 








gax 函数 使 用 了 deblank 函数 ， 它 是 MATLAB 的 固有 函数 ， 作 用 是 

















gax 国 数 调用 了 函数 parse， 该 函数 的 代码 及 其 说 明 如 下 : 








function xx 一 parse(CinStr) 





%% 将 一 行 排 开 的 用 空格 分 隔 的 字符 串 变 成 按 一 列 排列 、 左 对 齐 的 字符 序列 


%'This is an apple' 将 变 成 


%% This 
由 
% an 
% apble 


inStr 王 fliplrCdeblank(CfliplrCinStr)) ) 


strLen 王 length(CinStr) ; 
maxl 王 StrLen; 
到 全 [8 


while sign(CstrLen) 王 王 1 


[La,inStr,strLen]= 王 parsex(CinStr,maxl); 


X 一 [xjaj]; 
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end 
parse 畏 数 又 调用 如 下 机 数 parsex: 


function [a,inStr,strLen]| 王 parsex(CinStr,maxl) 




















1 二 工 ; 
while 1 
让] 一 一 length(inStr) 入 inStr(D) 一 = 
1 人 iT 
else 
a 王 [LinStr(1:1] 一 1),blanks(Cmaxl 一 1 十 1)]; 
inStr 王 fliplrCdeblank(CfliplrCGnStr(Cl:length(CinStr)))))3 
strLen 王 lengthCinStr) ; 
Teturn 
end 
end 











parse 和 parsex 调用 了 MATLAB 的 固有 函数 fliplr,， fliplr 将 原 向 量 颠 倒 排列 ， 
返回 一 个 颠倒 排列 的 向 量 。 如 : 





























六 aa=[1346|; 
福 fliplr(Ca) 


ans 一 6 4 3 1 
将 gax、initialize、boundaryMutation 、arithXover 等 都 保存 在 MATLAB 的 安 






































































































































装 目 录 的 子 目 录 work 下 ， 就 可 以 使 用 遗传 算法 求 矩 形 闭 区 域 函数 的 最 大 值 了 。 
作为 gax 使 用 的 例子 ， 我 们 求 如 下 函 数 在 矩形 闭 区 域 闭 区 域 [一 10 10; 一 10 
10] 的 最 大 值 。 
一 Ze 


实现 需要 编写 函数 文件 : 


function y 王 {(Cx) 


y 王 XC1L)#exp( 一 XC1)^2 一 X(C27)^27)3; 








x(1) 人 代表 x，x(2) 代 表 y。 

求 z=xze “在 矩形 闭 区 域 闭 区 域 [一 10 10; 一 10 10] 最 大 值 的 MATLAB 的 
代码 如 下 : 

六 Lx_maxy,y_maxy,n_gen] 一 gax(f' ,一 10 10; 一 10 10]) 

X_Imax 一 0.7071 0. 0000 

y_max 一 0.4289 
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n _gen 一 500 

因此 ， 经 过 种 群 繁衍 500 代 ， 求 得 函数 == ze ”在 矩形 闭 区 域 闭 区 域 [ 一 10 
10; 一 10 10] 的 点 〈0.7071,0.0000) 取得 最 大 值 ， 

遗传 算法 是 一 种 随机 性 的 全 局 优化 方法 ， 如 果 能 将 遗传 算法 和 传统 的 局 部 优化 
算法 〈 如 单纯 形 法 、BFGS 法 、 最 速 下 降 法 等 ) 结合 起 来 ， 将 能 收 到 更 好 的 效果 。 
先 由 遗传 算法 找到 大 概 的 最 大 值 点 ， 然 后 以 这 个 大 概 的 最 大 值 点 为 局 部 优化 算法 的 
迁 代 初 值 ， 进 一 步 精 确 确定 最 大 值 点 。 
具体 使 用 格式 是 : 遗传 算法 十 局 部 优化 方法 。 

最 常用 的 局 部 优化 算法 是 单纯 形 方法 ，MATLAB 用 fminsearch 函数 实现 ， 
fminsearch 函数 的 使 用 格式 是 

[xy,fvalj 王 fminsearch(Cfun,x0) 

fun 可 以 是 函数 句柄 ， 也 可 以 是 代表 函数 文件 名 的 字符 串 。zo 是 友 代 初 值 。 并 
是 函数 fun 的 最 小 值 点 ，feval 是 fun 函数 的 最 小 值 。 

这 些 局 部 优化 方法 都 是 非常 成 熟 的 方法 ，MATLAB 本 身 就 提供 这 些 局 部 优化 
函数 ， 这 些 函 数 的 详细 使 用 方法 请 读者 参考 MATLAB 的 有 关 帮 助 文档 或 手册 


4.2.3 平方 和 形式 的 函数 的 最 小 值 点 


我 们 接 下 来 讨论 一 类 函数 的 最 小 值 问题 ， 这 类 函数 具有 平方 和 的 形式 : 

下 (而 人) 方 ( 克 2 二 十 万 Cl rs 2 六 (2 Ta 

解决 此 类 函数 的 最 小 值 问题 ， 共 有 极 大 的 意义 ! 因为 求 非 线性 方程 组 的 根 的 问 
题 和 最 小 二 乘 问 题 ， 都 可 以 转化 为 求 上 述 函 数 最 小 值 点 的 问题 。 因 此 ， 我 们 下 面 就 
来 讨论 如 何 求解 这 类 函数 的 最 小 值 点 。 

我 们 将 函数 FECz zzzs…zo) 用 求 和 符号 改写 为 ， 


































































































































































































































































































































































































了 上 一 3 人 区 
1 一 1 
假设 zzo…zu 和 zizszsszs 均 是 非常 接近 函数 下 的 最 小 值 点 ， 所 以 : 


下 in > 广 (m 十 (zi 一 Zi)zs 十 (2 一 Za 十 (2z 一 To) 
1 一 1 




















将 函数 广 G=1…7) 在 Zizsza…2Zw 进行 泰 惑 展开 ， 忽 略 展 开 后 的 二 次 项 和 更 


组 到 


高 次 项 ， 集 3 








径 








全 "9 
售 之 [大 Cza ya) | >， 大 Z1 十 (zz 一 下 


站 | DZ 

















为 了 弥补 忽略 展开 后 A 的 二 次 项 和 更 高 次 项 造成 的 误差 ， 引 入 阻尼 因子 d， 
如 下 : 








放 二 
下 、: > [ 户 Czyza yo) | >， 二 有 zt)] @ > (zu 一 并 0) 
i 一 1 关 = 沁 
我 们 设 ; 
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了 2 尹 


Q 一 >)[ 户 Czyzo Zn) | >， 大 大 克 下 | @ > (CCz 一 0 
1 一 1 


t1 9 A=1 
































如 果 选 择 合适 的 @d 值 并 求 出 使 得 Q 达到 最 小 的 zz?…zn 值 ， 并 使 得 季 更 小 ， 
那么 我 们 就 得 到 更 接近 节 最 小 值 点 的 新 近似 值 Z1Z2…Zo。 

我 们 令 (zz mo) 一 (ZiZ22Zs 7)， 然 后 代入 Q， 再 求 得 新 的 Zazs…Zzu。 如 
此 反复 进行 上 述 操作 ， 直 到 | 下 一 了 | 和 s 为止 (e 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 )。 这 
时 取 最 新 的 〈Z'4 zs zs…zZzw) 为 函数 了 的 最 小 值 点 。 现 在 问题 的 关键 就 转化 为 如 何 
求 出 Zize…2u 值 ,使 Q 达 到 最 小 。 这 个 问题 ， 实 际 就 是 求解 如 下 矛盾 线性 方 
程 组 : 








































































































之 5 一 一 广 (Zl Za，…Zn) 十 它 ; 5 〈z 一 1 ,2，3…77) 
Vazv 一 Var (R 一 1;,2,3…72) 




















共有 7 十 2 个 线性 方程 ,未知数 寻 个 ， 可 以 使 用 MATLAB 的 反 除 算 符 〈\) 求解 。 

现在 的 问题 就 剩 下 如 何 确定 阻尼 因子 &， 为 了 减少 欠 代 次 数 ，Q& 宜 选 用 较 小 的 
值 ， 仅 当 不 能 保证 相应 的 Q 值 比 前 次 小 的 情况 下 ， 才 选用 较 大 的 绽 值 ， 因 此 阻尼 因 
子 的 确定 规则 如 下 : 

@ 指定 常数 c 王 10 和 do 一 0.01; 

@ 算出 初 值 zl za zz 对 应 的 ; 

图 设 < 一 一 1; 

田 令 d=c*+doi 

@@ 根据 & 值 ， 得 到 新 的 zaz?…zuw， 进 而 得 到 新 的 灵 值 ; 

@@ 如 果 下 > 下， 那么 令 (zi Ta Za 一 (2 20)， 下 一 开 do 一 d， 返 
回 3， 直 到 满足 迭代 终止 条 件 ; 

否则 一 & 十 1， 返 回 4。 

求 具有 平方 和 形式 的 函数 卫 最 小 值 点 的 MATLAB 代码 是 : 






































































































































function Lx_min,y_min]= 王 mardquet_F2(f name,x0,tolerance,maxl) 
%% 麦 夸 脱 方法 平方 和 形式 的 函数 的 最 小 值 
%% fnpame: 字 符 串 变量 ,函数 向 量 , 由 函数 M 文件 定义 
5 定义 格式 :fx),y= 王 [tl;f2;…ftn] 或 Li,f2，…fm] 
吧 x0: 初 始点 坐标 
%% tolerance: 误 差 限 ,默认 值 le 一 6 
%% maxl: 最 大 循环 次 数 , 可 选择 参数 ,默认 值 为 500 
%% x min: 极 小 值 点 
中 y_min: 极 小 点 函数 值 
m 一 nargin; 


if m<3 
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alpha 一 alpha 十 1; 


end 

直上 之 maxl %% 不 满足 终止 欠 代 条 件 
x_min 王 NaNiy_min 王 NaN 
returmn 

end 

JE 二 名 属 吧 计 算 欠 代 次 数 

end 
end 


4.3 非 线性 方程 组 的 求解 


在 化 学 计算 过 程 中 ， 我 们 会 遇 到 求解 非 线 性 方程 组 的 问题 ， 如 涉及 多 个 独立 反 

应 的 复杂 反应 体系 的 化 学 平衡 计算 、 溶 液 pH 值 的 计算 都 可 归结 为 求解 非 线 性 方程 

组 问题 。 
所 谓 求解 非 线性 方程 组 问题 ， 就 是 求 一 组 [zi zs zs…Zzoj， 使 得 : 
万 (zzz…Zo) 一 0 


广 Czl Zno) 一 0 



































万 Cz zzZn) 一 0 
其 中 方 、 广 … 访 是 非 线 性 函数 。 
迄今 为 止 ， 前 人 已 经 开发 出 多 种 求解 非 线 性 方程 组 的 方法 ， 但 仍然 没有 一 种 成 
熟 的 方法 可 以 求解 各 种 各 样 的 非 线性 方程 组 。 目 前 求解 非 线性 方程 组 比较 好 的 方法 
是 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 和 维 格 斯 坦 加 速 方法 ， 但 这 两 种 方法 事先 需要 一 组 初始 值 ， 然 后 
从 这 组 初始 值 出 发 ， 通 过 反复 和 欠 代 ， 获 得 非 线 性 方程 组 的 解 〈 图 4-7)。 自 然 ， 提 供 的 
初始 值 越 接 近 非 线性 方程 组 的 解 ， 这 两 种 方法 就 越 有 可 能 通过 和 迭代 获得 非 线性 方程 组 
高 度 精 确 的 解 。 那 么 ， 如 何 使 得 提供 的 初始 值 尽 量 接近 非 线性 方程 组 的 解 呢 ? 
注意 到 求解 上 述 非 线性 方程 组 的 问题 等 价 于 下 列 最 优化 问题 : 求 具 
式 的 函数 FFCz zs zs…2Zo) 的 最 小 值 点 的 问题 。 
下 1 一 万 (DT 十 万 (CT 1 二 二 六 CT 3 
我 们 可 以 采用 具有 全 局 寻 优 能 力 的 遗传 算法 ， 求 得 具有 平方 和 形式 的 函数 邱 
(Zi Za Za 2 的 最 小 值 点 ， 以 此 最 小 值 点 为 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 或 维 格 斯 坦 加 速 方法 
的 初始 值 。 因 此 ， 求 解 非 线性 方程 组 的 方法 可 以 归结 为 ， 
我 们 以 前 讲述 过 遗传 算法 的 原理 及 其 MATLAB 函数 gax， 需 要 注意 的 是 gax 
函数 是 求 函 数 的 最 大 值 点 ， 因 此 用 到 求 函数 卫 (Czi zs zs…2Zo) 最 小 值 点 时 ， 应 该 用 
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转化 「 下 和 区 罗 | 提 仿 [wa | 方法 
am 本 - { 最 小 值 点 ) 二 天 才 间 | 方程 组 的 角 
方法 
图 4-7 求解 非 线 性 方程 组 的 方法 
gax 去 求 函数 -FFCz zs zs…zZ) 的 最 大 值 点 ， 该 最 大 值 点 就 是 函数 下 (Zi Te Za Zn) 
的 最 小 值 点 ， 也 是 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 或 维 格 斯 坦 加 速 方法 的 初 值 。 
我 们 上 一 章 讲述 过 牛顿 - 麦 夸 脱 方 法 的 基本 原理 ， 对 于 求解 非 线 性 方程 组 ， 我 
们 把 迭代 终止 条 件 定义 为 : FGCz za zzZo)<s (ee 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 )。 这 
样 的 欠 代 终止 条 件 和 我 们 前 面 讲 述 牛 顿 - 麦 夸 脱 方法 的 友 代 终止 条 件 有 所 不 同 ， 对 
于 求 一 般 的 平方 和 形式 的 函数 的 最 小 值 ， 我 们 并 不 知道 这 个 最 小 值 是 什么 ， 所 以 我 
们 用 | 下 一 下 1 委 es (ee 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 ) 作为 迭代 终止 条 件 。 但 我 们 在 求 
解 非 线性 方程 组 时 ， 我 们 其 实 已 经 预先 知道 函数 下 (zi zs zs…zo) 的 最 小 值 必 定 是 
0， 因 此 下 (zi zs Za…Zo)<e (e 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 ) 是 更 好 的 友 代 终止 条 件 。 
除了 迁 代 终止 条 件 ， 牛 顿 - 麦 夸 脱 方法 的 其 它 部 分 不 变 。 
实现 牛顿 - 麦 压 脱 方法 求解 非 线性 方程 组 的 MATLAB 函数 如 下 : 
function [Lx_min,y minj= 王 marquet_ {f0(f name,x0,tolerance,maxl) 
儿 麦 夸 脱 方法 求解 非 线 性 方程 组 
%% fname: 字 符 串 变量 ,函数 向 量 , 由 函数 M 文件 定义 
%% 定义 格式 :{CGx),y=[f1;125…5ftn] 或 Lf1 12，… fn] 
中 x0: 初 始点 坐标 
% tolerance :误差 限 ,默认 值 le 一 6 
儿 maxl :最 大 循环 次 数 , 可 选择 参数 ,默认 值 为 500 
% xmin: 极 小 值 点 
% y_min: 极 小 点 函数 值 
m 一 nargin; 
由 通 委 
tolerance 王 le 一 6; 
end 
if m<4 
maxl 王 1000 
end 
c 王 10;alpha 王 一 1;d0=0.01; %% 规 定 阻 尼 因 子 的 初 值 和 其 它 条 件 
if size(x0,1) 王 王 1 儿 保 证 解 向 量 是 列 向 量 
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X0 一 X0'; 


end 
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marquet _{f0 函数 中 用 到 了 MATLAB 的 固有 函数 diag， 对 于 向 量 过 ， 函 数 diag 
(CZ) 的 作用 在 于 生成 一 7X 元 对 角 阵 ， 其 中 元 是 向 量 过 的 长 度 。marquet _f0 函数 比 
较 长 ， 其 实 matrquet _f0 函数 包括 了 两 个 欠 代 ， 一 个 是 确定 适合 阻尼 因子 d 的 和 友 
代 ， 一 个 是 确定 非 线性 方程 组 解 工 的 迭代 ， 请 读者 结合 以 前 所 讲 的 算法 细 细 体会 ， 
掌握 将 算法 转变 为 程序 的 技巧 与 方法 。 

在 求解 非 线性 方程 的 部 分 ， 我 们 讲述 了 利用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 非 线 性 方 
程 ， 对 于 非 线 性 方程 组 

Z1 一 SI(CZl 项 坝 

Za 一 gz(CZ1 Ta) 

一 SCZ1 2 mo) 

同样 可 以 利用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 。 设 定 初 始 值 (zi zs zs…2zn)"” ， 用 不 动 
点 友 代 法 : 

和 人 EC 

2 一 82(CZIU Ta 

0 一 gw 2 


求 迭 代 系 列 的 第 一 个 点 (Zi Ts Za 











《1) 
人 














在 以 后 的 迁 代 采 




















j 以 下 格式 : 























TO 二 一 2 

其 中 ， 

二 

志 2 2 旋 王 1,2 

一 一 ,2 ，…: 

LE | (并 已 ， 2 ) 一 5 CerD ,ZrD xD ) 

0 
地 
max[|zD 一品 (六 ,六 ) 展 | 二 2 一 gs (并 亡 , 交 ,人 ) | … 
十 1) 人 元 ( 亡 
| 人 一 8 (他 人 1 

小 于 s (e 是 一 个 给 定 的 很 小 的 正 数 ) 时 ， 取 (ZI 和 2Z20 :27) 作为 非 线 性 
方程 的 解 。 














算 符 改 为 点 








点 乘 、 点 除 算 符 ， 收 敛 条 
非 线性 方程 组 。 
所 谓 向 量 的 范 数 ， 是 向 量 
数 ， 向 量 





为 max|2Zil|。 


TS 
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事实 上 ， 只 需要 把 以 前 的 维 























格 








的 一 种 

















作 改 为 最 大 范 数 





F 诺 是 
和 











向 











斯 坦 加 速 方法 的 函数 Wegstein 
区 式 ， 就 可 以 将 该 函数 用 


范 数 包括 1- 范 数 、 


X= (zz zzZo) 的 1- 范 数 为 >, | zi1,2- 范 数 为 上/ >， | zi1? 最 大 范 数 
一 工 1 一】 





的 乘除 运 


_ Toot 中 




















2- 范 数 和 

















第 4 章 ， 计算 一 一 代数 方程 组 
我 们 在 下 面 的 Wegstein _root _xy 本 数 中 ， 用 到 了 求 向 量 工 的 最 大 范 数 的 



































MATLAB 函数 ; 


norm(Cxyinf) 

function root 王 Wegstein_ toot_xy(g_Dname,x0,toleranceym) 

中 维 格 斯 坦 加 速 方法 求 非 线性 方程 组 的 解 ,如 友 代 不 收 敏 ,返回 NaN 
昂 g_name: 字 符 串 ,函数 名 ,也 是 函数 文件 名 ,定义 函数 g(x) 

2 x0 : 迭 代 初 值 

2 tolerance :人 允许 误差 ,可 选择 的 参数 ,默认 值 le 一 6 

听 m: 最 大 迭代 次 数 ,默认 值 200 


避 





n 一 nargin; 2 确 定 函 数 自 变量 个 数 
让 二 要 
tolerance 王 1e 一 6; 狼 默认 迭代 精度 
end 
it n<<4 
m=200; % 儿 默认 从 代 次 数 
end 
xl 一 {feval(g name,x0) 上 计算 g(Cx0) 
k 王 0 
让 norm(Cabs(Cxl 一 x0) ,inf) 盖 tolerance %% 设 定 迭 代 条 件 1 
while 1 
s 王 (feval(g_name,xl) 一 feval(g_name,x0)). / (xl 一 x0); 
/全 儿 以 上 语句 确定 权 值 1 
X2 王 tfeval(g name,xl) 十 (1 一切.“X1; 色 产 生 新 的 迭代 初 值 
让 norm(abs(feval(g_name,x2) 一 x2),inf)<<tolerance %% 设 定 迭 代 条 件 2 
break 外 如 符合 迭代 条 件 2， 
跳出 循环 
else 
到 0 二 去 | 5 
X1 王 X2; 
end 
发 二 虔 se 
这 下 之 m 
root 王 NaN 
return 
end 


end; 
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4. 3. 


计 


化 
反 





六 | 








比 ， 


else 


root 一 (Cx0 十 xl)7/2; 





% 符 合 和 迭代 条 件 1, 返 





方程 








TetuUrn 


end 


root 一 X2; 


1 


平衡 状态 








% 符 合 和 欠 代 条 件 2, 返 回 方程 








复杂 反应 体系 的 化 学 平衡 计算 


化 学 平衡 计算 可 看 成 一 类 特殊 的 物料 衡 算 问 题 ， 
时 的 物料 衡 算 问题 。 对 复杂 反应 体系 进 








反 
学 
应 











一 组 


在 求解 复 
独立 反应 ， 








反 
衡 组 























应 的 反应 进度 ， 


成 。 


甲烷 水 








计算 在 1000K 时 ，1. 2MPa， 水 蒸气 / 




















中 各 独立 反 




















应 的 反应 进度 后 ， 即 可 根据 化 学 计量 关 
杂 反 应 体系 的 化 学 平衡 问题 时 ， 首 先 应 该 通 
然后 利用 体系 的 终了 
即 可 根据 化 学 计量 关系 求 得 各 组 


















































又 











分 的 






































化 制 合成 气 可 用 下 列 两 独立 反应 描述 反 




















的 根 


的 根 


即 体系 的 终了 状态 
已 知 一 组 独 


行 物料 衡 算 时 ， 
系 求 得 各 组 分 
过 化 学 计量 学 分 析 确 定 
F 确 


4 日 





状态 是 化 学 平衡 状态 这 一 约束 条 从 





CH 十 了:O 一 一 3H2 十 CO 
CO 十 H>O 一 一 且 ， 十 CO， 






























































烷 进 料 摩尔 比 为 6 的 条 从 





人 人] 











二 








定 各 独立 
体系 的 平 








应 过 程 中 的 组 成 变化 


〈1) 
《2) 
F 下 该 反应 体系 


以 


反应 (2) 的 反 


的 化 学 平衡 组 成 。 

已 知 1000K 时 ， 上 述 两 反应 的 化 学 平衡 常数 分 别 为 0.26722MPa” 和 1. 368 。 
lmol 甲烷 为 基准 ， 设 达到 化 学 平衡 时 反应 (1) 的 反应 进度 是 
应 进度 是 zx2， 根 据 化 学 计量 方程 可 写 出 化 学 平衡 时 各 组 分 的 物质 的 量 : 

C 甩 ， 1 工 一 垃 1 

H2:O 6 一 这 芷 一- 攻 2 

瑟 ， 3Z1 十 之 2 

CO 过 |- 郊 2 

CO， 2 

总 物质 的 量 : 7 十 2z1 
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于 是 ， 可 得 





化 学 平衡 方程 : 


(3Z1 十 Z2)3(Zz1 一 2)1. 23 
































(1 一 Z1)(6 一 Z1 一 2)(67 十 2z1)? 0 
(43Z1 十 ZX20)Z2 加 
(二 (6 一 一 人 交 2 1 
根据 反应 进度 定义 ， 有 : 0 二 Zi<1，0<<Zs<6 
要 用 MATLAB 求解 上 述 非 线性 方程 组 ， 首 先 定义 函数 向 量 文 件 : 
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function y 王 {(Cx) 

本 二 妥 人 有 下 及 晤 ) 力 和 衣 且 人 和 关 天 乡 放 和 可 玫 二 仙 27 入 机 本 交 人 ) 二 
(有 及 各 有 作 2 区 

OOJES 有 人 可 妥 才 恩 天 及 才 )E 36SECR 二 及 忆 为 EN 三 及 侣 /及 ( 比 六 天 














利用 牛顿 - 帮 夸 脱 方 法 求解 上 述 非 线性 方程 组 的 MATLAB 代码 : 














Ph 一 @(x) 一 dotCfCx) ,fCx) ) 党 定义 函数 一 下 

[x_ max,y max,n_gen]= 王 gaxCh,[L0 1;0 6]); 上 利用 遗传 算法 求 欠 代 初 值 

[x miny,y min] 王 marquet f0CfP,x maxy) % 利 用 麦 夸 脱 方法 求 方程 组 的 解 
及 

ta 二 | 二 7 下 2 有 向 生 % 以 下 语句 求 平衡 组 成 ,以 lmol 甲烷 为 基准 
CH4=(1 一 x(1))/ total 

H2O= 三 (6 一 x(C1) 一 x(2)) / total 

同属 二 全 重 且 放下 ) 克 全 io 

CO=(Cx(1) 一 x2)) /total 

CO2 王 x(2) /total 





























计算 结果 是 : 

x_min 一 0.8600 0.5717 

y_min 一 4.1137e 一 014 

CH4 一 0.0161 

H2O 一 0. 5239 

H2 王 0. 3614 

CO 一 0.0331 

CO2 一 0. 0656 

注意 上 述 代 码 中 ， 通 过 函数 句柄 定义 了 一 正 ， 利 用 函数 gax 求 一 下 的 最 大 值 点 ， 
也 是 函数 下 的 最 小 值 点 。 
利用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 上 述 非 线性 方程 组 的 MATLAB 代码 如 下 : 




































































NS 


























h 王 @(x) 一 dotCfCx),fCx)); % 儿 定义 函数 一 人 
[x_max,y max,n genj]=gax(Ch,LO 1;0 6]); 
g 王 思 (x)x 十 fCx) 3; %% 定 义 函 数 g 


X_Imin 一 Wegstein root xy (g,x max) 





y_min 王 一 hCx_min) 
X 一 xx_ min 


total 王 7 十 2 X(C1); 
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CH4= 王 (1 一 xC1))/ total 

甩 2O 三 (6 一 xC1) 一 xC2)) /total 
H2 王 (3 #X(1) 十 x(2)) / total 
CO 三 (Cx(1) 一 x(2)) / total 
CO2= 王 X(2) /total 





计算 结果 是 


0. 8600 
X _ min 一 

0 54 耳 和 
y_min 一 5.1892e-014 
CH4 王 0.0161 
H2O 王 0.5239 
H2 王 0. 3614 
CO 王 0.0331 


CO2 王 0.0656 
值得 注意 的 是 上 述 代码 用 函数 句柄 定义 函 数 SCz)， 然 后 利用 维 格 斯 坦 加 速 
方法 求 得 非 线 性 方程 组 的 解 。 


4. 3.2 ”HasPo, 溶液 中 各 种 离子 浓度 的 大 小 


计算 0. 15mol。L HsPO, 溶液 中 各 种 离子 浓度 的 大 小 。 

Ke 一 7.1X10 

Ke2 一 6.3X10 

开 ? 一 4.2X10 3 

HsPO, 会 在 水 中 发 生 电 离 并 达到 平衡 ， 产 生 各 种 磷酸 根 离 子 、 氨 离子， 因此 
问题 的 关键 是 根据 磷酸 的 电离 平衡 计算 出 各 种 离子 的 浓 虔 。 

磷酸 的 三 级 离 解 反应 是 : 


























































































































H:PO, 一 一 H- 十 HPOT7 
HPOT 一 HH 十 HPO 
HPO3 一 一 H+ 十 PO 江 








考虑 到 水 的 电离 ，H;0O 一 一 H- 十 OH- 
设 三 级 电离 反应 的 反应 进度 分 别 是 z: 、z 和 zs*， 水 电离 的 反应 进度 为 zi， 和 那 
么 达到 电离 平衡 后 ， 各 离子 的 浓度 (mol。L 一 ) 为 : 





















































HasPO， 0515 二 大 

HH 后 十 弛 十 冰 十 率 / 
HPOY 二 

HPO 人 全 4 
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下 O“ 3 

OH 仑 4 

[此 获得 4 个 平衡 方程 : 

(Zi 十 Ze 十 Zas 十 Z4)(Z1 一 Za) 一 3 

二 7.] 叉 

0. 15 一 2 人 

《241 十字 十 Za 十 Ti)(0zZ 一 3) 二 
1 2 

(ZI 十 z | 4 ) 3 

















三 才 , 2 光 10 
二 


(zi 十 za 十 Za 十 Zi 一 10 7 
根据 化 学 计量 学 知识 ，0<zi，z，Z3<0.15，0<<Zi<0.45。 


要 用 MATLAB 求解 上 述 非 线 性 方程 组 ， 首 先 定 义 函 数 问 量 文 件 : 
























































function y 王 {(Cx) 

y(1) 王 1/(7. le 一 3) ksum(Cx)#(x(1) 一 X(2)) 060 同 | 三 全 状 几 下 
y(2) 王 1/(6.3e 一 8) *k Sum(Cx)*# (x(2) 一 x(3)) 一 (Cx(C1) 一 xX(2)); 
y(3) 王 1/(4. 2e 一 13) *k sum(x) :#kxXx(3) 一 (x(2) 一 xX(3)); 
y(4) 王 1/(le 一 14) xsum(Cx)#x(4) 一 1; 





求 各 离子 浓度 的 MATLAB 代码 ; 


format long 
h 王 @(Cx) 一 dotCfCx)，fCx)) % 定 义 函 数 一 下 
[x max,y max,n _ gen]=gax(h,|00.15;0 0.15;0 0.15;，0 0.45|) 

%% 利 用 遗传 算法 求 欠 代 初 值 
Lx_min,y_minj] 王 mardquet_f0(Cf,x _ max) %% 利 用 麦 压 脱 方法 求 方程 组 的 解 
x 一 Xx_miny 


同 5 放 全 4 (全 有 





也 二 Sum(Cx) 
H2PO4 三 XCU) (2) 
站 相生 及) 二 妥 共 7 
PO4 三 X(C3) 

O 百 =x(47 





结果 如 下 : 
0. 02927685638304 
0. 00000006299973 
X _ min 一 
0. 00000000000000 
0. 00000000000034 
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y_min 一 3.083520351763214e 一 015 

HH3PO4 王 0. 12072314361696 

也 二 0.02927691938311 

H2PO4 一 0.02927679338331 

HPO4 一 6.299972886535582e 一 008 

PO4 王 9.037797742971667e 一 019 

O 也 一 3.415660105640587e 一 013 

求 得 的 结果 如 上 ， 为 了 完整 显示 结果 ， 代 码 开头 使 用 了 format long 语句 ， 将 
各 数据 用 long 格式 显示 。 

利用 维 格 斯 坦 加 速 方法 求解 上 述 非 线性 方程 组 的 MATLAB 代码 如 下 ， 











瑟 

































































format long 

h 王 @(Cx) 一 dotCfCx) ,fCx)) ; 儿 定 义 函 数 一 下 

[x_ max,y max,n _ gen] 一 gax(h,L0 0.15;0 0.15;0 0.15; 0 0.45])3 
% 利 用 遗传 算法 求 迭 代 初 值 

g 王 思 (x)x 十 {Cx) 3 % 定 义 函 数 g 


x_tmin 王 Wegstein_ Toot xy (g,Xx_max) 


























y_min 王 一 h(Cx_min) 
X 一 X min 
H3PO4 三 0.15 一 X(]1) 
也 二 SumCx) 

局 蜀 久 和 要 及 全 亲人 CE) 
HPO4= 三 (2) 一 X(3) 
开国 汪 和 

O 百 =x(4) 


计算 结果 同上 。 

0. 02927685638304 

”0.00000006299973 

” 0. 00000000000000 

0. 00000000000034 
y_min 一 1.022619142394714e 一 016 
H3PO4 一 0. 12072314361696 
了 一 0. 02927691938311 
H2PO4 一 0.02927679338331 
HPO4 一 6. 299972886535415e 一 008 
PO4 一 9. 037797227571682e 一 019 


入 
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OH 一 3. 415659881429676e 一 013 
在 定义 函数 向 量 了 上 时， 一 般 要 把 函数 癌 量 的 各 函数 《平衡 方程 ) 改写 成 多 项 
形式 而 不 写成 原 米 的 分 式 形式 ， 以 避免 某 些 组 分 的 摩尔 分 数 非常 小 的 时 候 可 能 出 


只 

















vc 
| 































































































的 除数 为 零 的 困难 ， 并 消除 除法 运算 带 来 的 非 线 性 。 此 外 ， 如 果 平 衡 常数 天福 1， 
一 般 要 求 平 衡 常数 天 以 1/ 开 的 形式 出 现在 函数 向 量 的 各 函数 中 ， 如 我 们 上 面 求 磷 
贞 溶 液 中 各 离子 浓度 而 定义 的 函数 向 量 中 ， 各 平衡 方程 的 平衡 常数 极 小 ， 因 此 出 现 












































在 函数 向 量 中 的 平衡 常数 都 以 倒数 形式 出 现 。 
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数据 处理 














将 实验 中 获得 的 原始 数据 〈 通 常 是 一 系列 离散 数据 ) 通过 某 种 变换 手段 ， 将 其 
转化 为 新 的 数据 ， 获 得 从 原始 数据 不 能 得 到 的 新 的 信息 ， 称 为 数据 处 理 。 
我 们 前 面 讲 述 的 根据 实验 数据 作 图 ， 可 以 看 作 数据 处 理 的 一 种 手段 。 此 外 数据 
处 理 还 包括 利用 已 有 的 实验 数据 估计 出 未 知 的 实验 数据 、 求 由 离散 实验 数据 点 表达 
的 函数 的 微分 和 积分 以 及 根据 实验 数据 拟 合 出 直线 或 曲线 ， 都 属于 数据 处 理 。 这 些 
数据 处 理 用 到 的 变换 手段 分 别 是 利用 播 值 、 数 值 微分 与 积分 和 最 小 二 乘法 。 数 据 处 
理 还 包括 利用 统计 学 的 方法 进行 数据 处 理 ， 如 求 数 据点 的 平均 值 、 标 准 差 、 真 实 值 
的 置信 区 间 和 利用 假设 检验 判断 系统 误差 、 比 较 不 同 工 艺 的 优 劣 等 。 


s.1 插值 问题 的 提 法 
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二 氧化 硫 207C 的 溶解 度数 据 见 表 5-1。 


表 S-1 二 氧化 硫 208 的 溶解 度数 据 








二 氧化 硫 /(kg SO; /100kg HO) 





























液 面 上 SO， 分 压 /mmHg 59 39 26 本 
现在 我 们 想 知道 20C 时 ， 当 液 面 上 SO， 分 压 为 8.4mmHg (lmmHg 一 133. 32Pa) 

















时 ， 二 氧化 硫 的 溶解 度数 据 。 我 们 当然 可 以 采用 实验 方法 ， 测 定 该 分 压 处 的 二 氧化 
硫 的 溶解 度 。 但 这 样 做 的 缺点 是 增加 了 额外 的 工作 量 。 能 不 能 利用 已 有 的 实验 数 
据 ， 从 已 有 的 二 氧化 硫 溶 解 度数 据 估 计 出 未 知 的 二 氧化 硫 溶解 度数 据 呢 ? 
1 此 引出 播 值 问题 。 播 值 通 过 函数 在 有 限 个 点 处 的 取 值 估算 出 该 函数 在 其 它 点 
处 的 值 。 设 已 知 区 间 Le，2] 上 的 实 值 函 数 了 在 2 十 1 个 相 异 点 ELae，b0] 处 的 函 
数值 广 =JCz)，zi 一 0，1，…，7， 要 求 估算 出 了 在 (&，p) 中 某 点 工 的 值 。 揪 值 
就 是 用 一 个 便于 计算 的 简单 函数 内 去 代替 上， 使 得 : 
bz 一 六 ，i0，1，…，7 
并 以 Wz) 作 为 jz) 近 似 值 。 称 三 为 被 插值 函数 ，zo Zi，…，2v 称 为 插值 节 
点 ， 乡 为 插值 函数 ，VCzi) 三方 ,三 0，1，…，7 是 插值 条 件 。 


5.1.1 拉 格 朗 日 插值 
最 简单 的 插值 莫 过 于 依据 插值 条 件 ， 获 得 一 个 即 次 多 项 式 作为 插值 函数 几 ， 然 










































































































































































































































































上 











第 5 章 数据 处 理 

















后 利用 这 个 允 次 多 项 式 去 估计 函数 在 其 它 点 的 值 。 这 种 插值 方法 被 称 为 拉 格 朗 日 
插值 (Lagrange) 。 
MATLAB 使 用 polyfit 和 polyval 两 个 函数 来 实现 多 项 式 插 值 。polyfit 的 作用 
是 产生 插值 多 项 式 ， 使 用 格式 如 下 : 

p 一 polyfitCx,y,n) 

Z、y 是 向 量 ， 分 别 存储 插值 节点 与 相应 插值 节点 的 函数 值 , 妈 是 希望 得 到 的 多 
项 式 的 次 数 ， 一 般 来 说 ， 对 于 多 项 式 插 值 ，n 一 length(Cx) 一 1。 上 妨 是 插值 多 项 式 的 系 
数 向 量 ， 该 向 量 的 分 量 依次 是 该 元 次 多 项 式 从 高 次 项 到 低 次 项 的 系数 ， 直 到 常数 
项 。 代 表 获 得 的 插值 多 项 式 。 

polyval 的 作用 是 计算 多 项 式 在 指定 点 的 函数 值 ， 基 本 使 用 格式 如 下 : 

y 王 polyval(p,x) 

旋 是 代表 多 项 式 的 系数 向 量 ， 工 是 自 变量 ， 可 以 是 标量 或 向 量 ，y 是 根据 Z 求 
出 的 多 项 式 的 值 ， 如 果 工 是 标量 ， 则 返回 一 个 函数 值 ， 如 果 工 是 向 量 ， 则 y 也 是 向 
量 ，y 的 第 & 个 分 量 是 Z 的 第 & 个 分 量 的 多 项 式 函 数 的 值 。 

下 面 我 们 看 一 个 拉 格 朗 日 播 值 的 例子 。 见 表 5-2 的 数据 。 
表 5-2 离散 函数 数据 
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HH 



































函数 值 16 18 21 17 5 12 





























试 利用 拉 格 明日 插值 做 出 闭 区 间 L1，6」 的 插值 函数 的 函数 图 形 。 
MATLAB 代码 如 下 : 



























































芭 三 直 :6 % 播 值 节点 横 坐 标 
有 2 插值 节点 纵 坐 标 

p 王 polyfitC(x,y,lengthCx) 一 1); 2 给 出 播 值 多 项 式 的 各 项 系数 
于 仙 | 和 

ty 一 polyval(p,tx); % 求 插值 多 项 式 各 数据 点 的 函数 值 
plotCx， yy，o txyty) 2% 作 插值 多 项 式 的 函数 图 形 

图 形 见 图 5-1 
































从 图 5-1 可 以 看 出 ， 拉 格 朗 日 插值 获得 的 函数 在 插值 区 间 的 中 间 较 好 地 反映 了 
数据 的 变化 趋势 ， 但 是 在 插值 区 间 的 两 端 ， 则 出 现 了 不 合理 的 波动 ， 不 能 反映 数据 
的 变化 趋势 。 实 验 得 到 的 数据 必然 存在 某 些 误差 ， 用 多 项 式 函 数 代 蔡 被 插值 函数 也 
会 存在 误差 ， 当 多 项 式 揪 值 函 数 次 数 较 高 时 ， 这 些 误差 在 整个 插值 区 间 将 被 放大 和 
扩散 ， 造 成 插值 函数 在 插值 区 间 内 出 现 强 烈 波 动 ， 完 全 不 能 反映 数据 变化 趋势 ， 因 
此 ， 当 数据 点 较 多 时 ， 采 用 拉 格 朗 日 插值 估计 插值 区 间 内 各 点 的 函数 值 是 不 合 
适 的 。 
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10 二 一 上 一 二 pm 
1 1.5 2 25 3 生 杜 一 4 5 355 下 











图 5-1 拉 格 朗 日 择 值 


1 于 拉 格 朗 日 插值 存在 上 述 上 弊端， 因此 提出 了 分 段 低 次 插值 ， 即 将 插值 区 间 齐 
分 成 若干 子 区 间 ， 在 每 个 子 区 间 采 用 低 次 多 项 式 函 数 插值 ， 这 若干 个 低 次 多 项 式 函 
数 构成 了 一 个 播 值 函 数 ， 该 插值 函数 实际 上 是 一 由 低 次 多 项 式 函 数 构成 的 分 段 函 
数 。 在 每 个 子 区 间 的 连接 处 ， 要 求 插值 函数 连续 或 具有 一 定 的 光滑 性 。 


5.1.2 分 段 低 次 插值 


分 段 低 次 插值 一 般 包 括 分 段 线性 插值 、 分 段 三 次 厄 米 特 插 值 、 样 条 插值 。 
分 段 线性 播 值 是 在 相 邻 插值 节点 之 间 用 一 线段 去 近似 被 插值 函数 ， 从 整个 插值 
间 看 ， 则 是 用 一 条 折线 来 做 插值 函数 。 
保 形 龙 米 特 播 值 是 在 相 邻 插值 节点 之 间 用 三 次 多 项 式 近 似 被 插值 函数 ， 整 个 播 
值 函 数 由 若干 三 次 多 项 式 函 数 构 成 ， 该 插值 函数 在 各 插值 节点 的 一 阶 导 数 由 一 定 规 
则 计算 出 来 。 该 插值 函数 的 特征 在 于 能 够 完全 反映 数据 点 的 变化 趋势 。 
样 条 插值 也 是 在 相 邻 插值 节点 之 间 用 三 次 多 项 式 近 似 被 插值 函数 ， 整 个 插值 函 
数 由 若干 三 次 多 项 式 函 数 构 成 ， 该 插值 函数 在 各 插值 节点 的 二 阶 导 数 连续 。 样 条 插 
值 函数 的 特征 在 于 非常 光滑 ， 但 反映 数据 变化 趋势 的 能 力 不 如 保 形 厄 米 特 插值 ， 在 
插值 区 间 的 两 端 仍然 有 微小 波动 。 
实现 这 三 种 低 次 分 段 插值 的 MATLAB 函数 如 下 : 
yi 一 interp1(Cx,y,xi,method) 
Z、y 都 是 向 量 ， 分 别 代 表 插 值 节点 的 横 坐 标 和 纵 坐 标 。 冀 是 自 变 量 ， 可 以 是 标 
量 或 向 量 ，y% 是 根据 羡 求 出 的 多 项 式 的 值 ， 如 果 二 是 标量 ， 则 返回 一 个 函数 值 ， 如 果 
Zi 是 向 量 ， 则 六 也 是 和 向量， 和 的 第 个 分 量 是 袜 的 第 & 个 分 量 的 多 项 式 函 数 的 值 。 
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method 是 一 字符 串 ，method 取 不 同 的 值 ， 代 表 不 同 的 插值 方法 。method 取 值 如 下 : 
Tinear' 线性 插值 〈 默 认 值 ) 
Spline' 样 条 插值 
pchip' 保 形 龙 米 特 插值 
我 们 根据 表 5-2 的 数据 ， 做 出 拉 格 朗 日 插值 函数 、 线 性 插值 函数 、 样 条 插值 函 
数 和 保 形 龙 米 特 播 值 函 数 的 儿 形 ， 进 行 比 较 ，MATLAB 代码 如 下 : 































































































NA 


译 下 :人 5 

| 吕 GILSE2IURI7ISRI2IE 

但 人 下 0 

可 避让) 

ty 一 interpl(x,yytx,linear7 ; %% 线 性 插值 





癌 必 Re ) 

title( 分 段 线性 插值 ) 

subplot(2,2,2) 

p 和 一 polyfit(x,y,lengthCx) 一 1); 铬 给 出 拉 格 朗 目 插值 多 项 式 的 各 项 系数 
ty 王 polyval(py,tx); 








癌 攻 有 

title( 科 格 朗 日 插值 ? 

可 可 癌 谎 必 居 2)) 

ty 一 interp1(Cx,yytx,Spline) ; 儿 样 条 插值 
plotCxy,y,otxyty) 

title( 样 条 插值 ) 

subplot(2,2,4) 

ty 一 interplCxy,yytx,pchip); 铬 保 形 厄 米 特 插值 
癌 属 W 

title(' 保 形 厄 米 特 插 值 ? 






































二 








上 述 MATLAB 代码 用 到 了 subplot 命令 ， 该 命令 的 使 用 格式 如 下 : 








subplot (mny,p) 













































































































































































































































































它 的 作用 是 将 整个 图 形 窗口 分 割 为 7 行 X 列 的 小 图 形 窗 口 ， 在 第 尹 个 子 图 形 
窗口 作 图 。 做 出 的 图 形 见 图 5-2， 可 以 看 出 ， 拉 格 朗 日 插值 图 形 在 插值 区 间 两 端 出 
现 了 不 合理 的 波动 ， 线 性 插值 虽然 在 整个 插值 区 间 反 映 了 数据 的 变化 趋势 ， 但 没 
光滑 性 。 保 形 厄 米 特 插值 也 在 整个 插值 区 间 反 映 了 数据 的 变化 趋势 ， 具 有 一 定 的 光 
滑 度 ， 但 保 形 厄 米 特 插值 依据 一 定 规则 计算 出 各 插值 节点 的 一 阶 导数 值 ， 这 不 一 定 
是 合理 的 。 样 条 插值 具有 最 高 的 光滑 度 ， 较 好 地 反映 了 数据 变化 趋势 ， 但 在 插值 区 
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间 两 过 














庙 具 有 微小 波动 ， 样 条 插值 认为 各 插值 节点 的 二 阶 导 数 连 续 ， 这 样 的 假定 具有 








分 段 线性 插值 拉 格 朗 日 插值 


















































20 
20 
18 上 + 相 
16 上 
15 
14 
10 
吕 2 小 扯 
二 样 条 插值 芝 保 形 厄 米 特 插值 
一 T 乙 一 T T 
20 上 + 20 
15 ] 15 上 
10 10 
0 玉 寺 加 有 2 千 五 
图 5-2 常用 插值 方法 的 比较 








5.1.3 山 丘 基 样 条 插值 


保 形 厄 米 特 插值 能 够 反映 数据 的 变化 趋势 ， 但 不 如 样 条 插值 得 到 的 曲线 光滑 ， 
上 且 依据 一 定 规则 计算 出 各 播 值 节点 的 一 阶 导数 值 不 一 定 是 合理 的 。 样 条 插值 在 插 
值 区间 两 端 有 微小 波动 ， 但 非常 光 消 ， 而 且 样 条 插值 认为 各 插值 节点 的 二 阶 导数 连 
续 ， 这 样 的 假定 具有 一 定 合 理性 。 能 和 否 将 这 两 种 插值 方法 结合 起 来 ， 获 得 既 能 反映 
数据 变化 趋势 ， 又 充分 光滑 的 插值 函数 呢 ? 答案 是 肯定 的 。 

具有 7 十 1 个 插值 节点 的 样 条 插值 函数 可 以 由 所 谓 山 丘 基 样 条 函数 几 (Zz) 组 合 
而 成 : 































































































































































































jz) 一 >7ai0i(Z) 
内 (并 ) 王 0. 5 >7Bi [并 一 
4 是 系数 ， 共 有 2 十 3 个 ,二 是 搬 值 节点 ，B: 由 搬 值 节点 确定 。 因 此 ， 只 要 能 够 
确定 系数 wii， 问 题 也 就 迎 太 而 解 了 。 由 ?2 十 1 个 插值 节点 的 函数 值 ， 可 以 确定 2 十 1 
个 线性 方程 ， 但 未 知 数 有 2 二 3 个， 所 以 还 需要 确定 两 个 方程 ， 这 剩 务 
我 们 通过 指定 插值 区 间 的 两 个 端点 的 一 阶 导数 值 来 给 出 。 我 们 使 用 保 形 
方法 中 确定 插值 区 间 两 个 端点 处 的 一 阶 导 数值 的 方法 来 确定 本 问题 插值 区 间 端 点 的 
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5 章 ”数据 处 理 











一 阶 导 数值 。 这 样 ， 方 程 的 数目 和 未 知 数 的 数目 相等 了 ， 我 们 可 以 求解 方程 ， 得 到 
4， 从 而 解决 了 山 丘 基 样 条 的 插值 问题 。 由 于 山 乒 基 样 条 插值 采用 了 山 乒 基 样 条 函 











数 的 组 合 ， 因 








此 该 插 


























































































































直 函 数 仍 然 保 留 了 样 条 函数 的 特性 ， 在 各 插值 节点 处 二 阶 导 数 























龙 米 特 插值 中 确定 插 





合理 波动 。 
完成 山 丘 








1 
连续 ， 具 有 很 高 的 光滑 性 。 同 时 确定 插值 区 间 两 个 端点 处 的 一 阶 导数 值 采用 了 保 
值 区间 端 点 处 一 阶 导 数值 的 方法 ， 克 服 了 插值 区 间 两 端 处 的 不 
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车 样 条 插值 的 MATLAB 代码 如 下 














function y0 王 hillspline3(x0,x,y) 
% 已 知 离散 点 值 , 利 用 3 次 紧凑 山 丘 基 样 条 插值 获得 函数 值 y0 
%  x0: 待 估计 点 的 横 举 标 


外 xy: 插值 节点 ,是 同类 型 ,相同 长 度 的 向 量 
| 


if size(x， 


普 全 六 5 


end 























证 Size(CyslD) 二 三] 


仪 三 叉 4 


end 


[a,tj=hillsplinex(x,y);， aa; t 一 1 
for i= 王 1:length(Ct) 一 4 
phi(Ci) 王 powerplus3(Cx0yt(Ci:i 十 4)); 


end 


y0 一 Sum(Ca， 半 phi) ; 


function Laxy,txj] 王 hillsplinex(Ct,y) 
%t 已 知 点 横 坐 标 , 行 向 量 ,长度 n 
%y 已 知 点 纵 坐 标 , 行 向 量 

%ax 基 函 数 的 系数 列 向 量 n 十 2 个 





Wm%tx 扩 

















展 点 横 坐 标 列 向 量 n 十 6 个 





h=diff(t); delta=diffGy). /hn=lengthCh) 十 1; 

dl 一 pchipendpoint(h(C1),h(C2)，,delta(1) ,delta(2)); 

dn 王 pchipendpoint(ChCn 一 1),hCn 一 2) ,deltaCn 一 1) ,deltaCn 一 2)); 
ES 

tx 一 [Lt(1) 一 L1:3]*hCl),t,tClengthCt)) 十 L1:3]*xhCengthCh))]; 
a 一 Zeros(length(Ctx) 一 4,lengthCtx) 一 4) 

fm 1 下 洛 





多 
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function d 王 pchipendpointChl,h2,dell ,del2) 

吧 确定 区 间 端 点 导数 值 

和 狼 区 间 端 点 处 两 子 区 闻 的 长 度 

失 区 间 端 点 处 两 子 区 间 处 的 折线 的 斜率 
d=((2 *hl 十 h2)*dell 一 hl kxkdel2)/ (hl 十 h2); 
if sign(Cd) 一 =Ssign(Cdell) 














d 王 0 
elseif(sign(dell) 一 =Sign(Cdel2)) 所 (abs(d) 二 abs(3 + dell)) 
d 王 3 * dell ; 


end 

















完成 山 丘 基 样 条 播 值 的 主 函 数 自然 是 hillspline3， 在 主 函 数 hillspline3 中 ， 调 
了 了 若干 子 函 数 ， 这 些 子 函数 的 代码 及 简要 说 明 均 列 出 。Hillsplinex 函数 中 用 到 了 
di 人寿 函数 ，diff 函数 是 MATLAB 的 固有 函数 ， 当 X 是 向 量 时 ，difftCx) 返 回 :LX(C2) 
一 XI) X(C3) 一 XC2)…XCOD) 一 XGO2 一 1)]。 
为 了 完成 山 丘 基 样 条 插值 ， 需 要 把 上 述 函 数 分 别 单独 保存 在 MATLAB 的 安装 
月 录 下 的 work 子 目 录 中 ， 然 后 就 可 以 运行 主 函 数 hillspline3 进行 山 丘 基 样 条 搬 
值 了 。 

我 们 仍然 引用 上 面 的 例子 ， 看 一 看 山 丘 基 样 条 插值 的 结果 。 上 具体 MATLAB 
代码 : 



















































































































































































X 一 1:6; 
y 王 [16 18 21 17 15 12]; 
tx 一 1:0.01:6 
ty 一 Zeros(Cl,lengthCtx) ); 
for 上 三 1:lengthCtx) 
ty(k) 王 hillspline3(Ctx(CKk) ,xy); 
end 


plotCx,yyo'txyty) 



































做 出 的 山 丘 基 样 条 插值 函数 图 形 见 图 5-3。 

从 图 5-3 可 以 看 出 ， 利 用 山 丘 基 样 条 插值 获得 插值 
反映 了 数据 的 变化 趋势 ， 克 服 了 原先 样 条 插值 在 插值 区 
s$.1.3.1 估计 二 氧化 硫 的 溶解 度数 据 

对 于 本 章 开 头 举 的 例子 ， 利 用 山 丘 基 样 条 插值 估计 当 液 面 上 SO, 分 压 为 8. 4mmHg 
时 ， 二 氧化 硫 的 溶解 度数 据 。MATLAB 代码 如 下 

















函数 ， 既 有 很 高 的 光滑 性 ， 又 
间 两 端 处 的 微小 波动 问题 。 
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玲 
王 
也 
及 
午 
到 
宣 
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涝 
本 
NS 


二 

了 7 

Xx0 王 8.4; 上 % 液 面 上 SO， 分 压 /mmHg 

y0 王 hillspline3(x0,x,y) % 对 应 的 三 氧化 硫 的 溶解 度数 据 /kg SO:/100kg H2O 





结果 如 下 : 

y0 一 0. 1930 

实验 测定 值 是 0.2kg SO;/100kg HO， 可 见 山 丘 基 样 条 插值 估计 精度 很 高 ， 相 
对 误差 3.6%， 小 于 5%%。 
sS.1.3.2 估计 水 的 秋 度 

黏度 是 流体 的 重要 物理 性 质 之 一 ， 今 有 水 的 条 度数 据 见 表 5-3， 要 求 根据 表 中 
的 数据 估计 出 水 在 50C 时 的 黏度 。 

表 5-3 水 的 务 度 数据 


温度 /MAC 0 10 20 30 40 60 70 80 90 100 




















































































黏度 /mPa . s 



































我 们 采用 山 丘 基 样 条 插值 估计 水 在 50 人 时 的 条 度 ， 代 码 如 下 : 

t= 王 [0:10:40 60:10:100]; %% 温 度数 据 
viscosity 王 [1. 789 1. 305 1.005 0. 801 0. 653 0. 470 0. 406 0. 355 0. 315 0. 283]; 5% 秋 度数 据 
t 50 王 50; 


viscosity 50 一 hillspline3(t_50,t,viscosity) 
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结果 是 : 

Viscosity _ 50 一 0.5479 

水 在 50C 时 的 黏度 的 测量 值 是 0.549mPa.s， 估 计 值 和 测量 值 的 相对 误差 仅 为 
0.21%%。 

很 多 物性 数据 都 是 通过 列表 形式 给 出 ， 是 一 些 离散 数据 ， 可 以 利用 山 丘 基 样 条 
插值 估计 列表 中 没有 给 出 物性 数据 ， 并 且 能 得 到 很 高 的 准确 度 。 


s.2 数值 微分 与 数值 积分 


微 积 分 是 化 学 工作 者 认识 化 学 规律 的 强 有 力 工 具 ,， 在 化 学 领域 具有 广泛 应 用 。 
但 微 积分 运算 属于 超越 运算 ， 本 质 上 是 一 个 求 极 限 的 过 程 ， 与 普通 的 算术 运算 具有 
很 大 不 同 ， 因 此 手动 进行 微 积 分 运算 ， 难 度 比 较 高 、 容 易 出 错 。 在 具体 科研 与 教学 
中 遇 到 的 微 积 分 问题 包括 两 类 ， 一 类 是 对 具有 明确 解析 式 的 函数 进行 积分 或 微分 ， 
另 一 类 是 对 仅 由 一 些 离散 数据 点 表达 的 函数 进行 微分 或 积分 。 在 本 章 ， 我 们 对 这 两 
类 函数 的 微分 和 积分 均 进 行 讨 论 ， 特 别 是 对 后 一 类 函数 进行 微分 或 积分 ， 在 化 学 数 
据 处 理 中 具有 特别 重要 的 意义 。 


5.2.1 有 具有 明确 解析 式 的 函数 的 微分 与 积分 


我 们 知道 ， 微 分 实际 上 是 函数 增 量 与 自 变量 增 量 之 比 的 极限 ， 因 此 ， 最 简单 的 
求 取 微 分 的 方法 就 是 用 增 量 比 的 近似 值 ， 即 差 商 作为 微分 的 近似 值 ， 如 求 函 数 . 矿 7) 
在 ze 点 的 微分 ， 可 以 用 差 商 近 似 : 












































































































































































































































































































































































































































































































































JCzZo 十 凡 ) 一 大 CCZo) 
忆 


忆 是 很 小 的 正 数 。 采 用 差 商 方法 ， 当 刀 比 较 小 时 ， 能 够 求 得 函数 FCz) 在 ze 点 
的 微分 的 近似 值 。 表 面 看 来 ， 根 据 微 分 的 定义 ,天 越 小 ， 这 种 方法 求 得 的 微分 近似 
值 的 精度 越 高 ， 因 此 瑚 越 小 越 好 。 但 在 实际 计算 中 ， 问 题 远 不 是 那么 简单 ， 由 于 计 
算 机 本 身 存 储 数 据 的 位 数 是 有 限 的 ， 因 此 实际 计算 出 来 的 /ze 十 如 一 /zxzo) 的 值 与 
真实 值 是 不 同 的 ， 有 具 定 的 误差 e， 当 户 过 小 时 ， 请 注意 疡 位 于 分 母 ， 误 差 e 被 
急剧 放大 ， 从 而 使 得 整个 微分 计算 结果 产生 较 大 误差 。 因 此 ， 差 商 方法 求 微分 对 户 
的 要 求 是 矛盾 的 ， 因 此 差 商 方法 不 是 求 微分 的 好 方法 。 

求 微 分 通常 采用 外 推 方法 。 

我 们 知道 ， 





CCzo)s 



































































































































































































































关于 帮 7 CCZzo7 
忆 





FPCzo) 一 lim 
六 一 0 
我 们 令 


CCzo 十 刀 ) 一 JCzo) 
亡 





下 (及 ) 
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如 果 我 们 令 =1，1/2，1/4，…，1/64， 一 共 可 以 求 得 7 个 生 (CP) 的 函数 值 ， 
这 样 我 们 就 有 了 ?7 个 插值 节点 ， 我 们 根据 这 ?7 个 插值 节点 ， 可 以 构造 一 个 关于 疡 的 
6 次 插值 多 项 式 如 OA)， 此 时 插值 多 项 式 训 CP) 在 A 一 0 处 的 函数 值 240)， 就 是 函数 
jzZ) 在 zo 点 的 微分 值 。 构 造 插值 多 项 式 如 nz) 的 那些 插值 节点 ， 被 称 为 外 推 序列 ， 
采用 不 同 的 外 推 序列 能 够 得 到 不 同 精确 度 的 微分 值 。 使 用 外 推 方法 必须 构造 插值 多 
项 式 ， 前 一 章 讲 述 的 构造 拉 格 朗 日 插值 多 项 式 的 方法 当然 是 可 以 使 用 的 ， 但 对 于 外 
推 方法 而 言 ， 构 造 外 推 多 项 式 丸 (A) 的 更 好 方法 是 采用 Neville 方法 ， 对 于 Nevile 
， 我 们 这 里 不 讲 ， 我 们 仅 讲 述 外 推 方法 的 基本 原理 ， 如 需要 了 解 Neville 方法 
的 详细 内 容 ， 请 读者 参考 有 关 数 学 教材 。 

利用 外 推 方法 求 微 分 的 MATLAB 函数 如 下 : 
























































































































































































































































































































































function y 王 difft_m(f name,xytolerance) 
扒 外 推 方法 求 微分 
mm 一 nargin; 
it m<<3 
tolerance= 一 le=05; 
end 
iii 全 币 5 
屿 1 5 
dl1=(feval(f name,x 十 hl) 一 feval(f namey,x 一 hl1))/(2 类 hl); 
while 1 
[h2 ,qdq2]=recurdiff(ft name,xhl,dly); 
L1 王 abs(Cd2(length(Cd2)) 一 dl(Clength(Cdl1)))<tolerances 
L2 王 2 *kabs(d2(length(d2)) 一 dl(lengthCdl)))/ Cabs(Cd2(Clength 
(d2))) 十 abs(Cdl(length(Cdl))))<tolerances 
计 世 IgEL2 的 外 推 终止 条 件 
y 一 d2(length(d2)); 
return 
else 


DIEh250L 三 记 27 


end 
m 一 m 十 1; 
让 上 三 王 100 


y 王 infjtreturn 
end 


end 
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function [h,dj=recurdiff(f name,x,hl,dl) 
壮 5 
d(1) 王 (feval(f name,x 十 h) 一 feval(f name,x 一 hb))/(2 *h)i 
for 上 一 2:length(Cdl) 十 1 
加 册 大 生生 攻 用 才 几 人 下 个 有 胡 


end 
































我 们 举例 说 明 利 用 diff _m 函数 求 微分 ， 需 要 注意 的 是 diff _m 函数 调用 了 recurdiff 














求 函数 y 一 e 在 工 二 1 点 的 导数 值 。 实 现 定义 函数 y 一 e : 





function y 王 fx) 


y 王 exp(CXx) ; 

















然后 使 用 diff _m 函数 : 





format long 


y= 三 diff_m(f ,17 


十 四 





y 一 2.71828182845911 

数据 结果 用 long 格式 显示 ， 以 和 真实 值 进行 对 比 。 函 数 y 一 er 在 一 1 点 的 导 
数值 的 真实 值 是 2.71828182845905， 可 见 利 用 外 推 方法 求 函 数 微分 的 精确 度 很 高 。 

多 元 函数 的 偏 导 数 及 函数 向 量 的 雅 科比 矩阵 在 科学 计算 中 也 有 广泛 的 用 途 ， 我 
们 在 外 推 方法 求 微分 的 diff _m 函数 的 基础 上 ， 编 写 求 多 元 函数 的 偏 导数 的 MATLAB 
函数 及 求 函 数 向 量 的 雅 科 比 矩 阵 的 MATLAB 函 数 。 








































































































































































































function y 王 diff_xy(f_ name,x0,k,tolerance) 
吧 求 多 元 函数 {Cx) 在 x0 的 ,对 第 上 个 变量 的 偏 导 数 
中 fpame:M 文件 定义 的 函数 
外: 对 第 上 个 变量 的 偏 导数 
和 儿 tolerance: 误 差 限 ,可 选择 参数 ,默认 值 le 一 6 
mm 一 nargin; 
it m<4 


tolerance 一 le 一 6; 








end 
mm 一 0; 
JE 了 7 
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Xx2 王 X0;x2(k) 王 xX0OCk) 十 hl 
天 等 0 三 妥 OE 二 1 
dl=(feval(f namey,x2) 一 feval(f namey,xl))/(2 *hl); 
while 1 
[h2 ,qdq2]=recurdifft xy(f name,x0,k,hl,dl); 
L1= 王 abs(Cd2(length(Cd2)) 一 dl(Clength(Cdl1)))<tolerance; 
L2= 王 2 kabs(Cd2(length(Cd2)) 一 qdl(lengthCdl)))/ (Cabs(Cd2(length 
(d2))) 十 abs(Cdl(length(Cdl))))<tolerances 
和 而 2 22 推 终 由 条 件 
y 王 qd2(Clength(d2)); 
return 
else 
hl 一 h2;dl1 三 d2; 
end 
mm 一 mm 十 1; 
让 而 三 三 100 
y 王 inf;treturn 
end 
end 
function [h,dj=recurdiff_ xy(f name,x0,k,hl,dl) 
h=hl1/2; 
X2 一 X0;x2(k) 一 x0Ck) 十 hy; 
未 下 二 琶 休 下 下 代入 和 
d(1) 王 (feval(f name,x2) 一 feval(f namey,xl))/(C2 *h); 
for 上 三 2:length(dl) 十 1 
dCk) 王 (4^AGkK 一 1) * dGk 一 1) 一 dlGk 一 1))/(C4AGk 一 1) 一 1)3 


end 























di 扩 _xy 是 求 多 元 函数 的 偏 导 数 的 主 函 数 ， 它 调用 了 recurdiff _xy 子 函 数 。 


function y 王 matrix _jocbi(Cf _ name,x0,tolerance) 
吧 求 函数 向 量 在 x0 的 雅 可 比 矩 阵 
只 fnpame 为 函数 向 量 , 由 一 个 M 文件 定义 
% tolerance: 误 差 限 ,可 选择 参数 ,默认 值 le 一 6 
mm 一 nargin; 


if m<3 
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tolerance 一 le 一 6; 
end 
工 王 lengthCfeval(f name,x0)) 
k 王 length(Cx0) ; 


for kk1 三 1:L 
h 王 @(Cx) pick(Cfeval(f name,x),kl); 
{16PKE2 三 二 


y(Ckl,k2) 王 diff_xy(Ch,x0,k2,tolerance) ; 
end 
end 
function y 王 bick(a,Kk) 
y 一 aCk); 





函数 向 量 由 M 文件 定义 ， 定 义 格 式 是 [ 纪 2…f] 或 [ff23 fp。 求 雅 
科比 甜 阵 的 主 函 数 是 matrix _jocbi， 它 调用 了 子 函 数 pick。 子 函数 pick 的 作用 是 
返回 常数 向 量 的 某 个 分 量 。 在 matrix _jocbi 函数 中 ， 使 用 了 语句 h 王 @(x)pick 
Cfeval(f name,x),kl)， 该 语句 的 作用 是 用 h 代表 以 xx 为 自 变 量 的 函数 pick(feval(Cf 
name,x),kl)，h 被 称 为 该 困 数 的 句柄 ，feval(Ch,x) 的 作用 相当 于 bick(feval([ 
name,x),kl)。 

下 面 我 们 求 函数 向 量 Le ”十 cos(CZy)zsinyj] 在 点 [1.1 一 3.6] 的 雅 科比 珑 阵 。 
先 定 义 函 数 向 量 ; 



































































































































































































































function y 王 fxy) 
y(1) 王 exp(CsumCx)) 十 SinCprod(Cx)); 
CE 三 广 (L RSIDCRC27 入 























上 述 定义 函数 向 量 的 函数 中 用 到 了 prod 函数 ， 但 工 是 向 量 时 ，prod(Cx) 函 数 返 
回 向 量 工 各 分 量 的 积 。 
在 完成 函数 向量 的 定义 后 ， 我 们 使 用 matrix _jocbi 函数 求 该 函数 向 量 的 雅 科 
比 符 阵 : 

matrix_jocbi(Cf [1.1 一 3.6]) 















































运行 结果 是 
2.5423 一 0.6696 


an 一 


0. 4425 一 0.98614 
对 于 在 La， 的 实 函数 /Fz)， 利 用 计算 机 求 其 定 积 分 时 ， 一 般 是 将 AZz) 作 
为 La&，p] 的 被 插值 函数 ， 找 到 jz) 的 插值 函数 FCz)， 用 下 (Cz) 在 La，0] 的 积 
分 值 作为 AZz) 在 La， 的 积分 值 ; 
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已 已 
| 大 (7Zz) 、 | 囊 (CZ) 


比如 在 [ea, Oo 上 态 z) 的 插值 函数 FCz) 可 以 是 闭 区 间 Le，b 上 一 条 插值 折 



























































和。 


以 定 积分 工 王 | ed 的 计算 为 例 ， 我 们 说 明 积分 计算 原理 ， 积 分 计算 原理 见 图 5- 
3 T T T T T T 
盖 1.5 上 
1 播 值 折 线 中 (xX) 
fx)=xzes 
0.5 ] 
0 | 0.2 3 04 05 056 0 0 0.9 1 
图 5-4 积分 计算 原理 
图 5-4 采用 MATLAB 进行 作 图 ， 代 码 如 下 : 
X 一 0:0.1:1; 
y 王 X. 人 2. 半 expb(x) ; 
tx 一 0:0. 25:1; 
ty 王 {tx. ^A2. 六 exp(Ctx); 


和 

xlabel(Cx) 

ylabel(Cy) 

text(0. 42,1,，' 插 值 折线 ECx)Nrightarrow) 


咯 在 [0.42,1j 处 添加 文本 “插值 折线 理 (x)-” 


text(0. 64,0.75,'Nleftarrow f(Cx) 一 XA2eAx) 


%% 在 [0.64,0.75] 处 添加 文本 “<y 














需要 注意 的 是 text 函数 ，text 函数 的 作用 是 在 























text(0. 64,0.75,Nleftarrow y 一 XA2e^x)) 的 作 








疏 出 的 图 








天 
人 

















光 上 写 上 指定 的 文本 内 





形 的 指定 位 置 处 〈 





标 
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L0. 64，0.75]) 写 入 文本 “<y 一 xiexs”，Nleftarrow 代表 左 箭头 “< ”， 跟 在 ^ 后 苗 
的 第 一 个 字符 采用 上 标 形 式 ， 如 x^2 代表 “x”。 

yy 一 er” 是 不 容易 积分 的 ， 但 在 [0，1] 的 它 的 插值 折线 由 线段 分 段 构 成 ， 直 











线 的 积分 非常 容易 ， 只 要 [0，1j] 的 插 人 4 
值 将 会 越 来 越 接近 y 一 忆 er 


积分 问题 。 











利用 插值 折线 的 积分 值 去 近似 原来 的 
区 间作 

















如 果 将 积分 
每 三 个 插 
后 对 该 分 














以 上 简要 说 明 计算 机 求解 积分 的 原理 




















quadl 函数 的 使 用 
(fy,ayb) 











quad 





是 字符 串 ， 代 表 画 数 名 。a，pb 分 别 是 积 
的 是 quadl 函数 要 求 定 义 被 积 函数 时 ， 函 数 文件 


我 们 以 工 一 | erdz 为 例 ， 
首先 定义 函数 : 























格式 是 : 


function y 王 {(Cx) 


汪 。 


让 

















然后 


format long 


I 一 quadl( 人 ,0，1) 





结果 如 下 : 














个 匹 


拓 避 [os 1 的 





















































节点 足够 多 ， 由 揪 


图 数 积分 


外 值 函 


，MATLAB 条 

































































值 的 方法 ， 被 称 为 梯 
数 等 分 ， 获 得 奇数 个 插值 节点 ， 从 积分 
值 节 点 确定 一 条 二 次 抛物 线 ， 结 果 捐 
段 的 二 次 抛物 线 进 行 积分 ， 获 得 积分 值 。 这 被 称 为 闻 普 森 方 法 。 


区 间 的 左 端点 
数 将 是 一 分 段 的 二 次 执 物 线 ， 然 

















区 间 的 上 限 和 下 限 。 特 别 需要 注 


的 各 种 运算 符 采 














quadl 函数 求 





米 eXD(CX) ; 


j quadl 函数 求解 ， 代 码 如 下 : 


I 一 0.71828182847289 


积分 的 精确 值 是 0.718281828， 可 见 quadl 函数 积分 精 


5.2.2 














离散 数据 点 表达 的 函数 的 微分 的 问题 。 
对 于 无 相 变 和 化 学 变化 











解 上 述 积 分 。 


度 很 高 。 








由 离散 数据 点 表达 的 函数 的 微分 或 积分 

我 们 在 实验 中 取得 数据 通常 是 一 些 离散 的 数 
函数 关系 。 如 在 化 学 动力 学 实验 
得 任 一 时 刻 的 反应 速率 ， 


















































值 折 线 计 算出 来 的 积分 
积分 值 ， 最 终 解 决 有 了 明确 解析 式 的 函数 的 

















苞 积分 方法 。 


始 ， 














j] quadl 函数 计算 定 积 分 。 


让 





FE 











j 点 运 


光 A 人 











fi 们 。 


员 点 ， 这 些 数据 点 同样 反映 了 一 种 
P 测 得 的 不 同时 刻 反 应 物 的 浓度 数 志 








员 。 如 果 想 要 求 


就 需要 浓度 对 时 间 进 行 微分 〈 封 闭 体 系 )。 这 就 引出 了 由 




















A 二 = Ga 


不 做 非 膨 胀 功 的 均 相 封闭 系统 ， 它 的 烩 变 可 以 表达 为 : 


1SS 
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如 果 
的 解 


么 9 
基 样 
的 山 




















等 压 热 容 随 温 度 而 变化 ， 为 了 求 得 系统 的 烩 变 ， 必 须 用 等 压 热 容 对 温 























我 们 只 有 一 些 不 同 温 度 下 该 系统 的 热 容 数据 而 没有 明确 的 等 讨 热 容 随 温 度 变 化 























度 积 


析 表 达 式 ， 该 如 何 积分 呢 ? 这 就 是 由 离散 数据 点 表达 的 函数 的 积分 的 问题 。 












































如 果 我 们 能 够 由 把 离散 数据 点 表达 的 函数 转换 为 具有 明确 解析 式 的 函数 ， 






































进行 微分 或 积分 就 方便 了 。 由 此 我 们 想到 把 用 离散 数据 点 表达 的 函数 通过 山 丘 






























































条 插值 转变 为 具有 明确 解析 式 的 函数 ， 然 后 进行 微分 或 积分 。 由 插值 - 



























































积分 。 


jxz) 一 >) ai(CZ) 


i 二 4 
旋 (z) 一 0.5 >7B| 工 一 与 | 


























了 点 过 





分 。 





得 


丘 基 样 条 函数 二 阶 导数 连续 ， 是 三 次 多 项 式 的 组 合 ， 能 够 很 方便 地 进行 微分 或 


从 山 丘 基 样 条 插值 函数 的 表达 方式 上 看 ， 对 其 微分 或 积分 ， 实 际 就 是 对 函数 


























姜 上 进行 微分 或 积分 。 
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微分 结果 是 : 3 sign( 工 一 冯 ) | 工 一 右 | 
积分 结果 是 : 0.25 * sign(Zz 一 zi)|1z 一 二 | 〈 假 设 积分 常数 为 0) 
sign 是 符号 函数 ， 当 垃 一 万 之 0 时 返回 1， 当 过 一 万 所 0 时 返回 一 1。 


















































求 离散 函数 积分 的 主 函 数 是 inhillspline3， 它 调用 其 它 函 数 ， 共 同 解 决 这 个 问题 。 











function I 王 inhillspline3(Cxl,x2，,x,y) 

外 已 知 离散 点 值 : 利 用 3 次 紧凑 山 丘 基 样 条 插值 获得 函数 定 积 分 值 I 
中 xl,x2: 积 分 区 间 的 下 限 和 上 限 

外 xy 是 同类 型 ,相同 长 度 的 向 量 , 择 值 节 点 


if size(Cx,1) 一 一 1 


























X 一 X'; 
end 
计 Si7zek7 1) 一 三 

忆 yi 
end 
%%a 基 函 数 的 系数 行 向 量 
%t 扩展 点 横 坐 标 行 向 量 
La,t] 王 hillsplinexCx,y); 











a 一 ait 一 起 ; 
for 1 一 1:length(Ct) 一 4 
phi(Gi) 王 inpowerplus3(CxltG:i 十 4)); 


end 








了 = 一 sum(Ca. “phi) 
for i 王 1:length(Ct) 一 4 
phi(Gi) 王 inpowerplus3(Cx2,tGi:i 十 4))， 


end 


TI2 王 sum(a. “phi) ; 


1 二 | 必 二 咯咯 


function Laxy,txj]= 王 hillsplinex(Ct,y) 
%t 已 知 点 横 坐 标 ， 行 向 量 ， 长 度 n 


外 y 已 知 点 纵 坐 标 ,， 行 向 量 








%ax 基 函 数 的 系数 列 向 量 na 十 2 个 


tx 扩 




















展 点 横 坐 标 列 向 量 n 十 6 个 


Ph 一 difft(Ct) 
delta 王 diff(Cy). /hs 
n 一 lengthCh) 十 1 
dl 一 pchipendpointChC1),h(C2) ,qdqelta(1) ,delta(2)); 
dn 王 pchipendpoint(ChCn 一 1) ,hn 一 2) ,delta(Cn 一 1) ,deltaCn 一 2)); 
二 
tx=[LtG1) 一 L1:3] hCGl),t',tCength(Ct)) 十 L1:3] hCGengthCh))]; 
a 二 Zeros(Clength(Ctx) 一 4,lengthCtx) 一 4); 
for i 反 1:3 

a(C1,i) 一 depowerplus3(Ct(1) ,tx(Ci:i 十 4)) 
end 
for i 一 lengthCtx) 一 6:lengthCtx) 一 4 

a(Clength(Ctx) 一 4,i 王 depowerplus3(tClengthGCt)) ,txGCi:i 十 4)) 3 
end 
for j 反 2:lengthCtx) 一 5 

for i 王 j 一 1 十 1 

ai 一 powerblus3(tGO 一 1),txGi:i 十 4)); 


end 
end 
ax 一 aNTj; 
放 二 EX 


function y 王 powerplus3(Cx':t) 
%x 点 横 坐 标 
%t 点 横 坐 标 长 度 为 5 的 横向 量 
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区 
让 
O1 

籽 








攻 


数 


多 区 间 端 点 处 两 子 区 间 的 长 度 

中 区 间 端 点 处 两 子 区 间 处 的 折线 的 斜率 

d 王 ((2 * hl 十 h2)#dell 一 hl *kdel2)/(Ch1l 十 h2); 
if sign(Cd) 一 =Sign(Cdell) 





d 王 0 
elseif (sign(Cdell) 一 一 sign(Cdel2)) 此 (abs(d) 之 abs(3 * dell)) 
d= 王 3 * dell; 


end 























dehillspline3 函数 是 求 由 离散 数据 点 表达 的 函数 的 微分 的 3 














上 











< 同 解决 这 个 问题 。 





function y0 王 dehillspline3(x0,x,y) 

% 已 知 离散 点 值 , 利用 3 次 紧凑 山 丘 基 样 条 插值 获得 函数 导数 值 y0 
外 x0: 未 知 点 横 坐 标 

外 xy 是 同类 型 ,相同 长 度 的 向 量 

if size(Cxy,1) 一 =1 














文 一 X'; 
end 
if size(Cy,1) 一 =] 

了 
end 
%a 基 函 数 的 系数 行 向 量 
%t 扩展 点 横 坐 标 行 向 量 
[a,t]= 王 hillsplinex(Cx,y)， 


册 











a 王 at 一 tt; 
for 1 一 1:lengthCt) 一 4 

bhi(Ci) 王 depowerplus3(Cx0,t(Ci:i 十 4)); 
end 
y0 王 Sum(Ca，# phi) ; 
function [Lax,txj]= 王 hillsplinex(Ct,y) 
%t 已 知 点 横 坐 标 ， 行 向 量 ， 长 度 n 
%%y 已 知 点 纵 坐 标 ， 行 向 量 
%%ax 基 函 数 的 系数 列 向 量 n 十 2 个 
%%tx 扩展 点 横 坐 标 列 向 量 n 十 6 个 

h=diff(Gt) ; 




















函数 ， 它 调 








1S9 


MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 








160 

















第 5 章 数据 处 理 
%%y 基 函 数 的 导数 值 
全 
for i 三 1:5 
BUT 
beta(i) 王 24/prodCtCi) 一 c); 
CE 
end 
function d=pchipendpointChl,h2,dell,del2) 
中 确定 区 间 端 点 导数 值 
中 区 间 端 点 处 两 子 区 间 的 长 度 
只 区 间 端 点 处 两 子 区 间 处 的 折线 的 斜率 
d=((2 *#hl 十 h2)#dell 一 hl *kdel2)/ (hl 十 h2); 
if sign(Cd) 一 =Sign(Cdell) 
d 王 0; 
elseif (sign(dell) 一 = 一 sign(Cdel2)) 此 (abs(d) 之 abs(3 * dell)) 
d 王 3 # dell ; 


end 








下 面 我 们 举 两 个 例子 ， 说 明 求 由 离散 数据 点 表达 的 函数 的 微分 在 化 学 中 的 应 用 。 

















S.2.2.1 气相 分 解 反应 动力 学 
考虑 等 温 气相 分 解 反应 : 





A 一 一 B 十 C 











见 表 5-4， 它 给 出 的 实验 结果 表明 了 作为 转化 率 函 数 的 化 学 反应 数据 。 
422. 2 多， 总 压 为 10atm， 初 始 原料 为 A 和 惰性 气体 各 占 50 儿 的 混合 物 。 求 当 转 化 











率 达 到 80 为 时 ， 需 要 多 长 的 反应 时 间 。 























温度 





表 S$-4 作为 转化 率 函 数 的 化 学 反应 数据 
元 一 rA/[Lmol/(L。s)] 并 一 rA/Lmol/(CL 。s)] 
0 0.0053 0. 5000 0.0033 
0. 1000 0.0052 0. 6000 0.0025 
0. 2000 0.0050 0.7000 0.0018 
0. 3000 0.0045 0. 8000 0 0013 
0. 4000 0.0040 0.8500 0.0010 

















根据 动力 学 方程 和 LAJ=[A,Jj*(1 一 zx)， 得 到 : 
一 4dLA]/dt=[Av]dz/dt 一 一 mA 


放 
职 分 ， 得 : 
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-cs 本 上 

因此 ， 求 得 反应 时 间 的 关键 是 求 得 上 式 右 面 的 积分 ， 由 于 我 们 只 是 知道 1/( 一 rA) 

在 不 同 转化 率 下 的 离散 值 ， 因 此 必须 对 由 离散 数据 点 点 表达 的 函数 1/( 一 rA) 积 分 ， 
方 可 求 得 达到 80%% 转 化 率 所 需要 的 时 间 。 解 决 该 问题 的 MATLAB 代码 如 下 : 








x 一 [L0:0.1:0.8 0.85]; 

证 和 全 3 25 硬 IIS 帮 | 芝 汪 5ILOI 人 OUUOE 
P= 王 10 *k101325; 

放 本 到 区 用 必 5 

2 

4 

Ca0 王 0.5 半 Cs; 

I 王 inhillspline3(0 ,0.8,x,1./( 一 TA)); 
ta0/1000 1T 

















此 ， 该 气相 反应 在 指定 温度 、 压 力 和 初始 浓度 条 件 下 ， 在 第 37. 4s 达到 80 欠 

的 转化 率 。 

S$.2.2.2 气相 色谱 数据 处 到 
某 一 化 学 混合 物 用 气相 色谱 法 分 离 ， 在 气相 色谱 图 上 出 现 了 A、B 两 个 明显 的 

峰 ， 将 测 出 的 峰 形 作为 保留 时 间 的 函数 ， 得 到 表 5-5 的 数据 ， 由 这 些 数据 求 出 混合 

物 中 A、B 两 物质 的 相对 
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CS 


























FE 











































































































姬 








表 S$-5 气相 色谱 数据 











































































































物质 A 物质 了 B 
强度 (任意 单位 ) 时 间 / 秒 强度 (任意 单位 ) 时 间 / 秘 
42 0.5 250 
17 53 6 258 
40 64 14 266 
69 75 21 274 
90 86 13 282 
68 97 5 290 
43 108 0 298 
19 119 
4 130 
A、B 了 的 相对 量 之 比 即 为 它们 色谱 峰 下 的 面积 之 比 ， 强 度 对 时 间 进 行 积 分 就 获得 
色谱 峰 的 面积 ， 在 本 问题 中 ， 强 度 不 是 对 时 间 的 连续 曲线 ， 而 是 离散 的 数据 点 ， 因 
七 ， 必 须 采 用 对 由 离散 数据 点 表达 的 函数 进行 积分 。 有 具体 的 MATLAB 代码 如 下 : 
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小 
O1 
籽 
请 
痛 
尼 








xA= 王 [3 17 40 69 90 68 43 19 4]; 
tA=[L42 53 6475 86 97 108 119 130 ]; 
民 忆 三 0 是 50 宣 忆 环 吉 哺 | 生 5 0 吕 到 

tB=[L250 258 266 274 282 290 298]; 
A= 三 inhillspline3(42,130,tA,xA); 

了 B=inhillspline3(250 ,298,tB,xB) 
A_percent 王 A/(A 十 B) 
B_percent=B/(A 十 B) 


结果 是 : 
A _percent 一 0. 8896 
也 _percent 一 0. 11014 


S$.2.2.3 三 甲 胺 和 省 两 烧 的 反应 动力 学 
在 一 间 欣 反应 器 里 研究 三 甲 肪 和 省 丙 烷 的 反应 动力 学 : 
N(CCH3:), 二 CHICHCH Br 一 ~(CH:):CCHCHsCH)NBr 
A B C 
当 反应 温度 为 139. 4 时， 三甲 胺 和 省 丙烷 初始 浓度 均 为 0. Imol/L， 不 同 反 应 
时 间 的 转化 率 见 表 5-6， 求 反应 的 总 级 数 和 反应 速率 常数 。 
表 5-6 三 甲 胺 不 同 反 应 时 间 的 转化 率 





























































































































1 胺 和 省 丙烷 初始 浓度 相同 ， 并 且 它 们 的 化 学 计量 系数 相同 ， 因 此 任 一 
时 刻 ， 它 们 的 浓度 相等 ， 因 此 反应 动力 学 方程 可 以 写 为 : 一 4CA/dt 一 一 ra 一 RACX 
动力 学 方程 两 边 取 自然 对 数 : Ln( 一 4CA/d 蚊 =Ln&s 十 (Ca 十 B)LnCA 
反应 总 级 数 2 一 wx 十 P。 

如 果 能 求 出 三 甲 胺 的 浓度 对 上 表 中 所 给 任 一 时 刻 的 导数 值 ， 我 们 就 得 到 一 个 由 
5 个 方程 构成 的 线性 矛盾 方程 组 〈 未 知 量 为 La&A 和 ?2)。 从 而 可 求 得 &A 和 7?。 

具体 MATLAB 代码 如 下 : 



























































































































































0 % 记 录 数 据 的 时 刻 ,单位 为 秒 
二 [LO TI 5 .30 7 关 2]7005 色相 应 时 刻 的 三 甲 胺 转化 率 
GAU 二 人 吧 i 

全 AD 三 二 ) % 三 甲 腕 在 相应 时 刻 的 浓度 


ra 一 Zeros(Cl1 ,lengthCx)); 
for 人 王 1:1length(Cx) 
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ra(k) 王 dehillspline3(CtC(k),t,CA); 上 三 甲 胺 浓度 对 相应 时 刻 的 导数 值 


end 


b=log( 一 ra ; 




















a 王 Lones(ClengthCx),1),log(CCAD]; %% 构 造 线性 矛盾 方程 组 的 系数 矩阵 


有 NT 
kA= 王 exp(z(C1)) 
n 一 Z(2) 





nn 一 1.9366 


从 反应 总 级 数 上 ， 7 接近 2， 因 











扒 求 解 线 性 矛盾 方程 组 
狼 反 应 速率 常数 
执 反 应 总 级 数 


比 反 应 总 级 数 为 2。 





我 们 对 反应 总 级 数 做 了 修正 ， 








加 














此 要 根据 修正 的 反应 总 级 数 再 次 计算 速率 常数 

















怀 


&， 对 于 2 级 反 




















我 们 有 5 组 不 同时 刻 三 甲 胺 的 
《未 知 量 为 &\)， 求 得 速率 常数 AsA。 











t 一 L0 13 34 59 120]*60; 
ET 本 5 了 
CAO=0. 1; 

CA=CAO * (1 一 x); 
y=[L1./CA 一 1/CA0O]"， 
kA= 王 tNy 


结果 为 : 
AAA 一 0.0017 























S.2.2.4 电位 滴定 终点 的 确定 








RAt 一 1/CA 一 1/CA0 





浓度 数据 ， 因 此 可 以 得 到 一 个 矛盾 线性 方程 组 























00 ; 


狼 构 造 线性 矛盾 方程 组 的 系数 矩阵 
% 求 解 线性 矛盾 方程 组 


所 以 反应 的 总 级 数 是 2， 速 率 常 数 Rs 为 0.0017L/(Cmol，s) 。 





























当 滴 定 反应 平衡 常数 较 小 ， 滴 定 突 跃 不 明显 ， 或 试 液 有 色 、 混 浊 ， 用 指示 剂 指 
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示 终 点 有 困难 时 ， 可 以 采用 电位 滴定 方法 ， 即 根据 滴定 过 程 中 等 当 点 附近 的 电位 突 





















































跃 来 确定 终点 。 只 要 选择 合适 的 电极 ， 电 位 滴定 可 以 用 于 酸 大 滴定、 沉淀 滴定 、 氧 

















化 还 原 滴定 和 络 合 滴定 





























样 就 得 到 一 系列 的 滴定 剂 用 量 〈v) 












































在 滴定 过 程 中 ， 每 加 一 次 滴定 剂 ， 测 量 一 次 电动 势 ， 直 到 超过 等 当 点 为 止 。 这 









































和 相应 电动 势 (下 ) 的 数值 。 利 用 一 系列 天 " 数 




































































据 ， 获 得 dE/drvw 曲线 ， 该 曲线 的 最 高 点 对 应 的 立 值 ， 就 是 滴定 终点 。 因 此 ， 确 定 





























电位 注定 的 关键 之 一 就 是 能 够 求 得 














电位 忆 对 加 入 的 滴定 剂 体 积 的 导数 值 。 
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我 们 以 0. 1mol/ 世 的 AgNO: 溶液 滴定 NaCl 溶液 的 滴定 数据 为 例 ， 确 定 该 电位 
滴定 的 滴定 终点 。 指 示 电 极 是 银 电 极 ， 比 电 极 是 饱和 的 甘 条 电极 。 得 到 的 
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0. 1mol/L 的 AgNO: 溶液 滴定 NaCl 溶液 的 电位 滴定 已 v 数据 见 表 5-7。 
表 S$-7 0. 1mol/L 的 AgNO: 溶液 滴定 NacCl 溶液 的 电位 滴定 数据 
ww(AgNO_3)7mL 电动 势 瑟 / (AgNO_3)7/mL 电动 势 上 /vv 
5.0000 0.0620 24. 2000 0. 1940 
15.0000 0.0850 2 3000 0.2330 
20.0000 0. 1070 24. 4000 0.3160 
22.0000 0.1230 24.5000 0.3400 
23. 0000 0. 1380 24. 6000 0.3510 
23.5000 0. 1460 24.7000 0.3580 
23. 8000 0.1610 25. 0000 0. 3730 
24.0000 0. 1740 25.5000 0.3850 
24. 1000 0. 1830 
我 们 根据 天 ”数据 首先 做 出 d 下 /dzz 曲线 ， 然 需 要 用 到 dehillspline3 求 数 值 
微分 ， 有 具体 的 MATLAB 代码 如 下 : 














性 S 全 2 交 2 2 
El1 王 [0.062 0.085 0.107 0.123 0. 138 0. 146 ] ; 
0 证 6 放 0 二 3 本 SI0 二 SEO 本 3 于 3 5 与 诈 芭 
E=LE1 E2]; 
de_v 一 zeros(l ,lengthCv) ); 
for 上 王 1:length(Cv) 

de_Y(Ck) 王 dehillspline3CvCk),v, 匡 ); 
end 
plotCv ,de _v,' 一 0) 
xlabel(v(AgNO_3)/mL)Diylabel(CdE/dv7) 








得 到 的 0. 1mol/ 工 的 AgNO; 溶液 滴定 NaCl 溶液 的 dE/dv-z 曲线 见 几 5-5 : 

从 图 5-5 看 出 ，dE/dzm 曲线 确实 在 L5，25.5] 之 间 存 在 一 最 高 点 ， 但 这 个 最 
高 究竟 在 哪里 ， 目 前 还 不 能 肯定 。 我 们 使 用 求 函 数 最 大 值 的 gax 函数 确定 最 高 点 的 
位 置 。 也 就 是 本 次 电位 滴定 终点 值 。gax 函数 是 基于 遗传 算法 求 函数 最 大 值 的 函 
数 ， 我 们 在 上 一 草 曾 讲 到 ， 它 的 基本 使 用 格式 如 下 : 

[Lx_max,y_max,n_gen] 一 gax(f_ name,bounds) 

gax 函数 输入 和 输出 参数 的 意义 如 下 : 

f_name: M 文件 名 ， 定 义 要 求解 的 函数 ， 是 一 字符 串 销 

bounds: 2 列 矩阵 ， 第 一 列 和 第 二 列 分 别 存储 抢 形 闭 区 域 的 各 维度 的 下 界 和 上 界 

x_max: 最 优点 





















































































































































长 | 
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图 5-5 qdE/dwo 曲线 























y_max: 最 大 值 

n_gen: 繁殖 代数 

根据 gax 函数 的 使 用 方法 ,我们 必须 首先 定义 一 个 函数 ， 该 函数 的 作用 是 返 下 
任意 滴定 剂 体积 时 的 dE/d 值 ， 定 义 如 下 : 



















































































function dE_ vv 一 fCvx) 
人 22 
E1=[L0.062 0.085 0.107 0.123 0. 138 0. 146] ; 
太古 
已 三 | 俐 站 用 已 2 
dE_v 王 dehillspline3Cvxy,v, 匡 ); 














在 完成 求 任意 滴定 剂 体积 时 的 dE/dv 值 的 函数 后 ， 我 们 就 可 以 使 用 gax 函数 求 
dE/dzm 曲线 的 最 大 值 点 ， 注 意 这 个 最 大 值 点 在 L5，25.5」 之 间 ， 有 具体 的 MATLAB 代 
码 如 下 : 

[Lv_ max,dE dv _ max,n_gen] 一 gax(f,L525.5]) 

结果 是 : 


vVv_ max 一 24. 3440 
qdE _ dv _ max 一 0.9182 



















































































n _gen 一 500 
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导 祥 


多 5 章 ”数据 处 理 




















因此 ，0. lmol/ 工 的 AgNO; 溶液 滴定 该 NaCl 溶液 达到 滴定 终点 时 ， 共 消耗 
0. 1mol/ 工 的 AgNO: 溶液 24. 34mL 。 


sS.3 最 小 二 乘法 


若是 关于 自 变 量 X=(z zz zs…2Z) 和 人 参数 忆 =(O 0 0…0) 的 形式 已 知 的 
































y 一 太 X,D) 
今 给 出 (X，y) 的 寻 对 观测 值 : 
(Xe) (R 一 1 ,2…77) 
要 求 确定 参数 已 使 得 下 面 的 函数 为 最 小 。 












































Q- 之 [办 一 zeoB) 了 
这 就 是 曲线 拟 合 经 验 公 式 中 参数 的 最 小 二 乘 估计 问题 。 
扫 然 ， 根 据 FCX,B) 是 否 是 线性 函数 ， 最 小 二 乘法 可 以 分 为 线性 最 小 二 乘法 和 
非 线性 最 小 二 乘法 。 我 们 下 面 分 别 讲述 线性 最 小 二 乘法 和 非 线性 最 小 二 乘法 。 
5.3.1 线性 最 小 二 乘法 
j MATLAB 实现 线性 最 小 二 乘法 比较 简单 ， 其 实质 就 是 解 一 个 线性 矛盾 方程 
组 ， 我 们 在 前 面 求解 线性 方程 组 的 章节 ， 已 经 讲述 过 如 何 求解 线性 矛盾 方程 组 ， 因 
此 ， 我 们 这 里 举 两 个 例子 ， 说 明 线 性 最 小 二 乘法 。 
s.3.1.1 N:z Cg) 在 ZrSO:(Cs) 上 的 吸附 
在 液 氮 温度 时 ，Nz(g) 在 ZrSO4Cs) 上 的 吸附 符合 BET 公式 。 今 取 17.53g 样品 
进行 吸附 测定 ，Ns*(g) 在 不 同 平衡 压力 下 的 被 吸附 体积 如 表 所 示 〈 所 有 吸附 体积 都 
已 换算 成 标准 状况 )， 已 知 饱和 压力 加 .= 王 101. 325kPa， 吸 附 数据 见 表 5-8。 试 计算 : 
@@ 形 成 单 分 子 层 所 需要 的 N*(g) 体 积 ; @@ 每 克 样 品 的 表面 积 ， 已 知 每 个 N*(g) 分 子 
的 截面 积 为 0.162nm 。 




























































































































































































































































































































































































表 S$-8 N,(g) 在 ZrSO,(s) 上 的 吸附 数据 









zD/kPa 











V7/(C10-3 dms) 





根据 BET 吸附 公式 ， 

































































力 EC 二 二 人 力 
V(CD. 一 0 VC VC 7 
以 户 对 二 作 图 ， 应 该 得 到 一 直线 ， 直 线 的 斜率 是 < 一 1， 直 线 的 截 距 是 
V ( 旋 . 一 力 ) 力 。 4 可 一 9 一 省 VC ” 一 
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、 计 算 与 数 














此 可 以 得 到 V。 














VC ” 


”和 截 距 十 斜率 ， 








日 二 





让， 从 Van 可 求 得 








寺 剂 的 总 表 国 
乱 罗 常数 ， 
我 们 共有 9 组 



























































| 户 
(六 一 轧 ) 户 ， 
所 以 我 们 设 : 


> 


溢 雇 问题 

















、2 的 矛盾 线性 
逢 线性 方程 组 ， 





















































它 的 





| 1 
它 的 未 知 
实现 线性 


& 和 20， 








浊 





积 3 一 ALAa。 上 其 
是 吸附 质 
区 (Cg) 扣 








中 、 包 的 关键 是 求 出 
9 组 LyZj] 数据 ， 我 们 能 
方程 组 ， 正 丸 
即 求 &、 


注意 的 是 ， 对 于 该 线 公 


可 二 乘法 ， 解决 上 述 





区 成 单 分 子 层 所 需要 的 Nz(g) 
中 ，A。 

















Vn 代 表 在 





回 








体 表 























是 一 个 吸附 








的 物 


质 的 量 ， 




















E 不 同 平衡 














之 | 数据 ， 我 们 设 y 一 Te 


妃 ) 


人 


妃 。 


y 一 AZ 十 





R 和 5， 





届 

















0， 使 得 下 式 的 Q 为 最 小 。 














.ys% 
请 读者 务必 注 
问 题 


本 
局 








二 二 人 荔 了 ] 


逢 方程 组 : 


(10 一 1 ,2… 


/人 区、o 





够 得 到 9 个 关于 &、 忆 的 线 局 
我 们 以 前 提 到 的 ，MATLAB 按照 最 


9) 


质 分 子 
此 可 求 出 每 克 样 吕 
压力 下 的 被 吸附 体积 的 数 





体积 。 


面 上 铺 满 单 





的 横 


截 











二 二 


所 ， 


尼 ， 因 为 y 和 工 


即 直 线 的 斜率 和 和 截 距 。 











的 表 男 人 








白 





三 














只 
o 




















AL 











线 关 : 


层 分 子 时 所 需 


和 看 积 ， 工 是 


然 也 有 9 组 


办， 








方程 ， 





的 MATLAB 代码 如 下 : 


全 | 攻 全 人 
区 ES96 草 略 丁 04 症 世 二 | 攻 证 09 大 区 古 全 三 全 TO 本 0 和 2 本 3 


三 1 
汉代 
x 一 D/ps; 


ES 


a 一 [Lx'ones(Clength(Cx)，,1)]; 


三 
cc 一 Aby 
上 k 一 c(1);b 王 c(C2); 





Vm 王 1/(k 十 bl)” le 
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写 


的 解 矛 盾 线 怡 





方程 组 


这 实际 上 是 关 


小 二 





儿 形 成 单 分 子 层 所 需要 的 Nz(Cg) 体 积 ( 升 ) 





求 


于 术 


5 章 ”数据 处 理 








Sm 一 0.162 + (le-9) 忆 * 6.02e23 + Vmy/22.4/17.53 ，”%% 每 克 样 品 的 表面 积 ( 平 方 米 / 克 ) 


人 

ty 一 KK #tx 十 b; 

癌 玫 和 ) 
xlabelCPp/ps) 
ylabel(CpP/(CV *(ps 一 p))7) 


运行 结果 如 下 : 






























































Vm 一 0.0082 
Sm 一 2.0485 
使 用 最 小 二 乘法 得 到 的 直线 与 数据 点 的 比较 见 图 5-6 : 
0.134 - 
0.12 
0.1| 
人 08 
站 
马 册 


0.04 | 














) 0.1 02 0.3 034 0 0.6 0.7 
Pi 
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图 5-6 最 小 二 乘法 得 到 的 直线 与 数据 点 的 比较 


1 
号 ] 





因此 ， 形 成 单 分 子 层 所 需要 的 N;*(g) 体 积 是 0.0082dm"*， 每 克 样 品 的 表面 积 是 




















































































































































































































2. 0485m?/g。 图 5-6 上 的 圆圈 “o” 代 表 原 始 数据 点 | Fe 区 |， 图 中 直线 就 
是 通过 最 小 二 乘法 得 到 的 直线 ， 从 图 中 可 以 看 出 ， 原 始 数据 点 大 致 均匀 的 分 布 在 最 
小 二 乘 直线 直线 两 侧 ， 最 小 二 乘 直线 从 所 有 数据 点 中 间 穿 过 ， 最 小 二 乘 直 线 是 拟 合 
所 有 具有 线性 关系 的 数据 点 的 最 佳 直线 。 
s$.3.1.2 多 相 催化 反应 动力 学 

某 多 相 催化 反应 C;Hiu 十 HSocH， 在 464K 时 ， 测 得 数据 见 表 5 .9。 
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表 5-9 多 相 催 化 反应 动力 学 数据 











zas/kPa 10 20 40 20 
zcsas/kPa 六 3.0 3 1.0 
7/7o 3. 10 1. 00 0. 20 0. 29 














六 代表 反应 速率 ，m 是 当 Da 一 20kPa 和 zcsns 王 3kPa 时 的 反应 速率 。 若 反应 
速率 公式 可 表示 为 一 Apfsztsns， 根 据 以 上 数据 求 c 和 有 8 的 值 。 
根据 题 意 : 














7 一 碌 Di De 〈1) 
70 一 R20?38 (2) 
式 (2) 除 以 式 (1)， 得 : 
广 Das， 。 zcyaHs 
G) 

















我 们 有 4 组 [prn， zcyHi 7/7o] 数据 ， 要 求 ※w 和 8 的 值 ， 这 是 一 个 非 线 性 最 小 二 
乘 问 题 ， 即 确定 w 和 8 的 值 ， 使 得 : 
7 za 1DDcoals 人 
| Se 
为 最 小 。 一 般 来 讲 ， 求 解 非 线性 最 小 二 乘 问 题 是 有 一 定 难 度 的 ， 我 们 下 面 将 要 讲 
到 。 对 于 式 (3)， 我 们 可 以 在 式 (3) 两 边 取 对 数 ， 使 之 转化 为 线性 最 小 二 乘 问 
题 ， 即 : 












































































































































La( 志 )}=sLa( 2) 二 ELa( 佐 2) (4) 
对 于 上 述 线 性 最 小 二 乘 问题 ， 需 要 注意 的 是 : 
藉 系 数 算 阵 是 : 其 右 端 向量 是 : 
克 | 。 
了 7 入 ) La 人 2 ) 7 
人 





实现 线性 最 小 二 乘法 ， 解 决 上 述 问题 的 MATLAB 代码 如 下 : 





pH2=[l1o 20 40 20 ]; 
ROGER 

本 证 记 丽 大 珊 是 允 克 是 20 

bb 三 log(Gr TI027 5 

a 王 [log(PH2V20) logC(PC2H6V3) ]; 
X 一 aNb; 
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小 
O1 
是 
注 
请 
痛 
尼 








alpha 王 x(C1) 

beta 三 X(2) 

运行 结果 是 : 

alpha 王 一 1.9771 

beta 王 1.1268 

因此 ，w 和 8 的 值 分 别 近 似 为 一 2 和 1。 


5.3.2 非 线性 最 小 二 乘 问题 


如 果 太 X,BB) 是 非 线 性 函数 ， 则 确定 参数 妃 使 得 ; 

















Q= >) [yx 一 /ze,B) 了 

为 最 小 的 问题 是 非 线性 最 小 二 乘 问 题 。 

非 线 性 最 小 二 乘 问题 实际 是 具有 平方 和 形式 的 函数 求 最 小 值 点 的 问题 ， 可 以 应 
j 我 们 以 前 讲述 的 牛顿 - 麦 夺 脱 方法 求解 ， 自 然 ， 使 用 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 要 给 出 初 
值 ， 这 个 初 值 由 遗传 算法 产生 。 此 外 需要 注意 的 是 对 于 最 小 二 乘法 ， 定 义 函 数 向 量 
时 ， 未 知 量 是 参数 忆 。 
S$.3.2.1 SO, 氧化 动力 学 
制造 硫酸 的 一 步 关 键 反应 是 : 
SO 十 1/20， 一 SO， 
该 反应 用 到 固体 催化 剂 ， 经 过 研究 ， 建 议 的 动力 学 速率 方程 的 形式 是 : 


ALSO: LO，] 
1 十 PsLSO，j] 























































































































































































































有 如 下 的 测试 数据 ， 见 表 5-10。 





表 5-10 SO, 氧化 动力 学 数据 














/mol。 





[SO ]/ mol 。 m-s 1. 00 


[O: ]/ mol。，m 4. 00 








[SO ]/ mol。m-s 1. 00 





试 根 据 上 表 数 据 求 出 动力 学 方程 中 的 常数 和 和 As。 
这 显然 是 一 个 非 线性 最 小 二 乘 问 题 ， 根 据 问题 给 出 的 函数 形式 ， 是 可 以 把 该 函 





















































攻 式 变形 ， 转 化 为 线性 最 小 二 乘法 ， 但 我 们 这 里 直接 采用 求解 非 线性 最 小 二 乘 问 
的 方法 解决 。 
首先 定义 函数 向 量 如 下 : 








兴 


























枉 
































171 











MATLAB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 











function y 王 {Ck) 
%K: 二 元 向 量 ， 其 每 个 向 量 分 别 代 表 速 率 方程 中 的 参数 kl 和 2 
T 一 [9.70 12.13 14. 29 16. 30 18. 23 20. 11 21. 96 23.79 25.60]; % 反 应 速率 数据 














C SO2 三 本 和 55) % 二 氧化 硫 浓 度数 据 
人 2 %% 氧 气 浓度 数据 
C_ SO3= 三 1:0.5:5; % 三 氧化 硫 浓 度数 据 


y 王 Zertos(1 ,lengthCr)); 
ERRORCREOOA RCIO2UOERRCOERCRSOD 条 定 信 国 数 癌 量 
































请 读者 注意 ， 对 于 非 线性 最 小 二 乘 问题 ， 函 数 向 量 的 各 分 量 的 形式 不 是 FCX)， 
而 是 六 一 jz 也) 。 
在 使 用 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 前 ， 自 然 先 需 要 用 遗传 算法 产生 用 于 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 
的 迭代 初 值 ， 实 现 遗 传 算法 的 gax 函数 要 求 给 出 自 变量 的 范围 ， 根 据 动 力学 方程 的 
特点 ， 设 两 个 参数 介 于 [一 20 20]。 
于 gax 是 求 函数 最 大 值 ， 因 此 求 具 有 平方 和 形式 的 函数 下 的 最 小 值 点 ， 相 当 
于 求 函数 一 下 的 最 大 值 点 ， 这 点 请 读者 务必 注意 。 
解决 上 述 问题 的 MATLAB 代码 如 下 : 

















































































































































































































h 王 人 @(Cb) 一 dotCfCb) ,fCb)); 定义 函数 一 下 
[Lx_max,y_max,n_genj] 王 gax(h,L 一 20 20; 一 20 20]); %% 利 用 遗传 算法 求 欠 代 初 值 
Lx_min,y min] 王 marquet FE2Cf,x max) 凶 利 用 麦 夸 脱 方法 解 非 线性 最 小 二 乘 


























8. 0044 
本 
2. 3013 
y_min 一 6.3597e 一 005 
所 以 ， 反 应 速率 方程 的 动力 学 参数 包 王 8.0044，A 一 2.3013。 
s.3.2.2 酒精 在 人 体 血 液 中 分 解 的 动力 学 
体重 约 70kg 的 某 人 在 短 时 间 内 喝 下 2 瓶 啤 河 后 ， 隔 一 定时 间 测 量 他 的 血液 中 
































































































































酒精 含量 〈 训 克 / 百 毫升 )， 得 到 数据 见 表 5-11。 
表 5-11 酒精 在 人 体 血液 中 分 解 的 动力 学 数据 
才 间 /小 时 0.25 | 0.5 | 0.75 1 下 2 2.5 3 3.5 4 4.5 5 
酒精 含量 30 68 75 82 82 77 68 68 58 51 50 41 
才 间 /小 时 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 
酒精 含量 38 35 28 25 18 15 12 10 7 7 4 
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另外 根据 酒精 在 人 体 血 液 分 解 的 动力 学 可 知 ， 血 液 中 酒精 浓度 与 时 间 的 关系 可 
表示 为 : 
CC 一 六 ee 一 e 7) 
试 根 据 上 表 数 据 求 出 参数 m、q 和 了 并 < 随时 间 变 化 的 曲线 图 
这 显然 是 一 个 非 线 性 最 小 二 乘 问 题 ， 根 据 问 题 给 出 的 函数 形式 ， 无 法 把 该 函数 
攻 式 线性 化 转化 为 线性 最 小 二 乘法 ， 因 此 ， 必须 使 用 求解 非 线性 最 小 二 乘 问题 的 方 











法 解决 。 





























function y 王 {(Cb) 


先 定 义 函 数 向 量 如 下 : 




















忆 025 5 
狼 时 间 ( 小 时 ) 
区 二 0 本 0 和 05 天 0 大 UES 本 0 本 0 人 本 0 SO 0 本 0 本 OU 下 贡 本 0 有 0 玫 25 有 0 


市 属 必 本 关 民 生硬 攻 这 4 昌 全 本 二 人 有 下 : 


SEO 三 0 基本 00 基 1 三 0 本 0 本 0 


y 王 Zeros(C1,length(Ct)); 
for k 三 1:length(t) 















































%%1 





[ 液 中 酒精 含量 (可 克 / 百 毫升 ) 




































































































































































































































































y(k) 一 cGk) 一 (b(1) * (exp( 一 b(2) *t(Gk)) 一 exp( 一 b(3) *tGk)))); %% 定 义 函 数 向 量 

end 

请 读者 注意 ， 对 于 非 线性 最 小 二 乘 问 题 ， 函 数 向 量 的 各 分 量 的 形式 不 是 /X)， 
而 是 叉 一 JCze 了) 。 

在 使 用 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 前 ， 自 然 先 需要 用 遗传 算法 产生 用 于 牛顿 - 麦 夸 脱 方法 
的 欠 代 初 值 ， 实 现 和 遗传 算法 的 gax 函数 要 求 给 出 自 变 量 的 范围 ， 根 据 cCt) 函 数 形式 
的 特点 ， 参 数 尹 是 一 普通 系数 ， 因 此 认为 妃 介 于 [一 1000 1000]，9、7 位 于 指数 项 
上 ， 因 此 认为 尺 g 介 于 [一 20 20]。 

于 gax 是 求 函 数 最 大 值 ， 因 此 求 具 有 平方 和 形式 的 函数 下 的 最 小 值 点 ， 相 当 
于 求 函 数 一 上 的 最 大 值 点 ， 这 点 请 读者 务必 注意 

解决 上 述 问 题 的 MATLAB 代码 如 下 : 

02 
回国 0 关 区 刘 0 天 必 二 0 证 叶 本 05 基 0 有 O 

| 上 0 三 0 三 二 OOOES2EOEREOEOSEOEGSUE5SAOESIROE5OROE 人 本 ESSOES 5 





2 05 OIL 人 关 | 攻 本 00TLO 本 0 O 玫 7 人 0 串 攻 
h 一 @(b) 一 dot(CfCb),fCb)); 
| 





% 定 义 函 数 一 下 


拆 利 月 








上 遗传 算法 求 欠 代 初 值 
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[Lx_min,y _ min] 一 mardquet F2(f,x maxy) %% 利 用 麦 夸 脱 方法 解 非 线性 最 小 二 乘 
h2 王 @(x) x Imin (1)，# (exp( 一 XImin (2)，#Xx) 一 exp( 一 XImin (3)， 半 X) ); 
让 (| 

yt 一 h2Ctx); 

GO 

xlabel(' 时 间 /h7 

ylabel('\ 筑 液 中 的 酒精 浓度 /mg/100mL7 











结果 是 : 

114. 4325 
x_min 一 0.1855 

2. 0079 
y_min 一 225. 3417 
因此 p= 王 114. 4325，q 一 0.1855 ，tr 一 2. 0079 
我 们 也 可 使 用 fminsearch 局 部 优化 函数 求 出 参数 、qg 和 > 的 值 : 
代码 如 下 : 





























和 LO 
























































困 本 0 到 且 0 区 二 0 天 到 二 0 硬 5 有 0 本 本 0 可 攻 
区 二 SU 三 6 本 0 是 5 二 0 本 OSIS 有 005 本 US OSI SU 二 0 到 可 本 ES 三 0 下 55 本 
2 02 本 0 人 0 训导 
h 王 @(Cb) 一 dotCfCb) ,fb)); 
[x_max,y max,n_ gen]=gax(h,[ 一 1000 1000; 一 10 10; 一 10 10]);，%% 利 用 
遗传 算法 求 欠 代 初 值 
Ph 一 @(Cb)dotCfCb) ,fb)); 
xmin 一 fminsearch(h,x maxy) 
ymin 王 hCGCxminy) 
114. 4325 
xmin 一 0.1855 
2. 0079 
ymin 一 225. 3417 
在 这 里 ， 我 们 使 用 了 遗传 算法 十 fminsearch 函数 解 该 最 小 非 线 性 二 乘 问题 ， 得 
到 的 结果 和 遗传 算法 十 麦 夸 脱 方法 得 到 的 结果 是 相同 的 。 
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利用 求 得 的 参数 上、qg 和 的 值 ， 做 最 小 二 乘 曲线 ， 见 图 5-7 。 









































S. 4 
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统计 工具 箱 〈Sta 


5. 


度 或 离散 程度 。 假 设 工 是 向 基 
在 MATLAB 中 ， 求 数 寺 
的 变异 系数 和 





统计 学 是 进行 数 # 


描述 性 




















4.1 
数据 


因 为 


平均 值 和 





























言 区 间 
JE 
































血液 中 的 酒精 锌 度 mg/100mL) 


























8 10 12 14 16 18 
时 间 阁 











酒精 在 人 体 血 液 中 分 解 的 动力 学 曲线 




















基于 统计 学 的 数据 处 理 方 法 






































居 处 理 的 强 有 力 手 段 ， 利 用 统计 学 ,能够 对 获得 的 实验 数据 进 
分 析 ， 并 进一步 ; 行 统计 推断 ， 获取 新 的 信息 。 MATLAB 有 专门 的 数 中 
stics Toolbox) 对 统计 学 问题 进行 处 理 。 













































































数据 点 的 平均 值 、 标 准 差 与 置信 区 间 
的 平均 值 反映 了 数据 的 ， 数 据 的 标准 差 和 变异 系数 反映 了 数据 点 的 波动 程 














交 












































并 的 任 一 分 基 代 表 一 组 测量 数据 中 某 一 数据 点 ， 则 
日 点 的 平均 值 和 标准 差 的 函数 分 别 mean(Cx) 和 stdCx)， 数 据 


内 是 std(Cx)/mean(Cx) 。 

















数据 的 平均 值 毕 竟 不 是 数据 的 真实 值 ， 在 很 多 情况 下 ， 还 需要 根据 数据 的 






































标准 差 来 估计 真实 值 











所 











在 的 范围 或 区 间 。 这 个 区 间 称 为 置信 区 间 。 在 确定 


























了 胰 西 二 es 盏 位 府 
前 ， 需 要 指定 言 度 




















亲 内 。 一 般 来 说 ， 置 














豆 。 我 们 当然 希望 置信 











， 置 信 度 是 个 概率 值 ， 它 表明 真实 值 有 多 大 可 能 性 落 


富 
区 


























度 越 大 ， 得 到 的 置信 区 间 越 长 ， 置 信 上 度 越 低 ， 置 信 
间 短 些 好 ， 但 较 短 的 置信 区 间 对 应 较 低 的 置信 度 ， 



























































役 置信 度 定 为 95%% 。 








真 值 的 置信 区 间 ， 涉 及 比较 多 的 统计 学 知识 ， 请 读者 参考 有 关 统 计 学 教材 ， 





















































接 给 出 求 真实 值 置 











言 区 间 的 函数 confidence _interval， 如 下 : 
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AB 与 化 学 一 一 作 图 、 计 算 与 数据 处 理 














function a_b 王 confidence_interval(xy,p) 


数 称 
文档 
S. 4. 





37.2 


数据 


失 求 在 一 定 置信 和 度 下 的 置信 区 间 

各 x: 向 量 , 每 个 分 量 代 表 一 个 测量 数据 点 
站 p: 置 信 度 
和 儿 a_b: 二 元 向 量 ， 第 一 分 量 代 表 区 间 上 限 ,， 第 二 分 量 代 表 区 间 下 限 


miu 一 mean(x) ; 
































sigma 一 std(CXx) ; 
n 王 length(Cx) ; 
1]bd_negative 一 tinv((1 一 b)/2,n 一 1); 


a_b 王 [miu 十 lbd_negative *# sigma/sqrt(Cn) ,miu 一 1bd_negative # sigma/sqrtCn) ]; 

















confidence _interval 函数 调用 了 MATLAB 的 统计 学 工具 箱 的 tinv 函数 ， 该 函 
为 土 分 布 的 道 累计 分 布 函数 ， 该 函数 的 具体 使 用 方法 请 参考 MATLAB 的 帮助 
和 有 关 统 计 学 教材 。 

1.1 铁 矿 中 铁 的 含量 平均 值 、 标 准 差 

分 析 铁 矿 中 铁 的 含量 ， 得 到 如 下 数据 : 37.45 只 ，37.20 欠 ，37.50 欠 ，37. 30 凶 ， 
5%， 计 算 该 组 数据 的 平均 值 、 标 准 差 和 变异 系数 。 

具体 的 MATLAB 代码 如 下 : 


































































































HH 























虹 


X 三 | 37. 45 37. 20,37.50 37. 3037. 25]/100， % 数 据点 ， 铁 机 有 中 铁 的 售 司 





山 




















miu 一 mean(Cx) 00 均值 
sigma 一 std(Cx) 2 求 标准 差 
CV=sigma/miu 儿 求 变异 系数 
结果 有 是: 

miu 一 0. 3734 

slgma 一 0. 0013 

CV 一 0.0035 


























于 变异 系数 是 标准 差 除 以 平均 值 ， 因 此 可 看 做 相对 标准 差 ， 能 够 更 好 地 反映 
的 波动 程度 或 离散 程度 。 





























S.4.1.2 SiO, 百 分 售 量 的 置信 区 间 











测定 SO，, 的 百 分 含 量 ， 得 到 如 下 数据 : 28.63，28.59，28.51，28.48，28. 52， 



































28. 63。 求 置信 度 分 别 为 90% 和 895 外 的 置信 区 间 。 


























求解 上 述 问 题 的 MATLAB 代码 如 下 : 


交 三 力 5 证 人 25 旺 本 9 且 儿 5 二 5 了 必 25 二 22 二 03 中 
90 一 confidence_interval(x,0. 9) 


a_b 
a_b_ 95 一 confidence_interval(x,0.95) 
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结果 是 : 

a_hb 90 一 28.5064 28.6136 

a_b 95 一 28.4917 28. 6283 

因此 ， 真 实 值 有 90 儿 的 可 能 性 落 入 区 间 [28.5064 28. 6136]， 而 真实 值 落 入 区 
间 [28. 4917 28.6283] 的 可 能 性 是 95%%。 
5.4.2 假设 检验 

通俗 地 说 ， 假 设 检验 就 是 从 样本 值 出 发 去 判断 一 个 “看 法 ”是 否 成 立 ， 进 行 假 
设 检 验 的 方法 是 采用 某 种 带 有 概率 性 质 的 反 证 法 。 假 设 检验 的 内 容 很 丰富 ， 请 读者 
参考 有 关 概 率 统 计 教 材 ， 我 们 在 这 里 举 两 个 例子 ， 说 明 如 何 利用 MATLAB 进行 假 
设 检验 。 
s.4.2.1 判断 测 温 仪器 的 系统 误差 

用 某 仪 器 测量 温度 ， 得 到 5 个 数据 : 1250，1265，1245，1260，1275。 根 据 别 
的 精确 方法 得 到 温度 的 真 值 是 1277， 现 在 问题 是 : 这 台 仪 器 测量 温度 有 无 系统 
误差 ? 

从 直观 上 看 ， 这 人 台 仪 器 测 温 存在 系统 误差 ， 如 何 给 出 合理 而 论据 充分 的 判断 呢 ? 

为 了 解决 这 个 问题 ， 我 们 可 以 应 用 具有 概率 性 质 的 反 证 法 ， 即 假设 该 仪器 不 存 
在 系统 误差 ， 其 测量 温度 真 值 就 是 1277， 在 这 种 假设 下 ， 我 们 看 一 看 得 到 5 个 温度 
数据 〈 [1250，1265，1245，1260，1275]) 的 概率 是 多 少 ? 

我 们 用 单 样 本 工 检 验 来 计算 这 个 概率 ， 在 MATLAB 中 ， 我 们 使 用 ttest 函数 执 
行 单 样本 奔 检 验 。 

ttest 的 基本 使 用 格式 如 下 : 

[h,pj=ttest(xym) 

工 是 向 量 ， 其 每 一 分 量 代 表 一 个 测量 数据 点 ， 取 是 该 组 数据 的 假设 的 真实 值 。 
对 于 ttest 函数 的 输出 ， 我 们 只 需 知 道 刀 代表 当 该 组 数据 的 假设 真实 值 取 和 思 时 ， 得 
到 一 组 测量 数据 工时 的 概率 ， 一 般 来 说 ， 如 果 该 概率 娘 小 于 0.05， 就 认为 该 组 数 
据 的 真实 值 是 7 这 一 假设 是 不 正确 的 ， 应 该 否定 。 如 果 旋 大 于 0.05， 就 认为 不 能 
否定 该 组 数据 的 假设 真实 值 取 思 是 错误 的 。 

解决 上 述 问题 的 MATLAB 代码 如 下 : 

x 一 [1250 1265 1245 1260 1275]; 

Im 一 1277; 
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上 述 单 样 本 上 检验 给 出 妃 =0.0280， 其 意义 是 : 当 假 设 该 仪器 不 存在 系统 误差 ， 
其 测量 温度 真 值 就 是 1277， 在 这 种 假设 下 ， 该 仪器 测量 得 到 的 5 个 温度 数据 
([1250，1265，1245，1260，1275]) 的 概率 是 0.0280<0.05， 这 是 一 个 概率 很 小 
的 事件 ， 一 般 来 说 ， 小 概率 事件 在 一 次 观察 中 可 以 认为 基本 不 会 发 生 ， 但 小 概率 导 
件 恰恰 在 一 次 观察 中 发 生 了 ， 这 与 我 们 的 认 知 原则 〈 小 概率 事件 在 一 次 观察 中 可 以 
认为 基本 不 会 发 生 ) 是 矛盾 的 ， 所 以 ， 基 于 此 ， 我 们 否定 假设 ， 从 而 判断 该 仪器 存 
在 系统 误差 。 
s$.4.2.2 水 处 理工 艺 比较 

某 工 厂 采 用 新 法 处 理 废水 ， 对 处 理 后 的 水 测量 所 含 某 种 有 毒物 质 的 浓度 ， 得 到 
10 个 数据 (单位 : 毫克 / 升 ): 22，14，17，13，21，16，15，16，19，18。 

而 以 往 老 法 处 理 废水 后 ， 该 种 有 毒物 质 的 平均 浓度 是 19， 问 新 法 是 否 比 老 法 效 
果 好 ? 
为 了 解决 这 个 问题 ， 我 们 仍然 可 以 应 用 共有 概率 性 质 的 反 证 法 ， 即 假设 新 法 没 
老 法 效果 好 ， 即 新 法 处 理 废水 后 ， 有 毒物 质 的 浓度 过 19， 如 何 看 一 看 在 这 种 假设 
能 以 多 大 概率 得 到 新 法 处 理 废水 后 ， 得 到 上 述 的 10 个 数据 。 
这 个 概率 同样 使 用 ttest 函数 完成 ， 有 具体 使 用 格式 如 下 : 
[Lh,pj]=ttest(xymyalpha,right) 
工 是 向 量 ， 其 每 一 分 量 代 表 一 个 测量 数据 点 ， 罗 是 要 与 过 的 真实 值 相 比较 的 数 
值 ，alpha 代表 小 事件 的 概率 ， 一 般 认 为 aljpha=0.05 时 ， 该 事件 就 是 小 概率 事件 ， 
字符 right 代 表 对 假设 并 的 真实 值 科 2 的 计算 概率 刀 。 自 然 ， 如 果 <<alpha， 就 否 
定 假设 。 
进行 新 老 工 艺 比 较 的 MATLAB 代码 如 下 : 
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赤 王 | 到 和 有 和 和 | 
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[h,pj=ttest(Cx mm ,0.05,YrightD ; 


P 
结果 是 : 
p 一 0. 9650 





























于 p>alpha=0.05， 因 此 我 们 不 能 否定 假设 ， 即 新 法 的 处 理 效果 比 老 法 好 。 

以 上 判断 系统 误差 、 比 较 实验 工艺 ， 均 属于 显著 性 检验 或 假设 检验 的 内 容 ， 即 
比较 数据 之 问 是 耕 存在 显著 性 差异 ， 如 果 存在 显著 性 差异 ， 可 以 进一步 比较 数据 
实 值 或 方差 的 大 小 ， 有 关内 容 请 读者 参考 有 关 数 理 统计 教材 和 MATLAB 的 帮助 
文档 。 
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